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M = CoII, NiII, CuII, ZnII, AgII, InIII 
 
R = 
Co(TFPC) (0.1 mol%) 
Et3SiH (1.1 eq) 
Solvent 
+ + O2 
(1 atm) 
Zn(TFPC) (0.2 mol%) 
hν (>300 nm) 
BTF (1.0 ml), r.t. 
 









































現する化学技術（平成 11 年 11 月、産学官の参加により開催されたGC ワークショップにおい
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性を示すこと。④1O2発生の量子収率が高いこと。⑤赤色光(600 ~ 800 nm)を吸収し、そのモル
吸光係数が高いこと。1 
1999 年に、5,10,15,20-tetrakis(pentafluorophenyl)porphyrin (H 2 TFPP)から高収率で、
5,10,15,20-tetrakis(pentafluorophenyl)-2,3-(methano(N-methyl)iminomethano)chlorin (H2TFPC, 




2,3-(methano-(N-methyl)iminomethano)chlorin (H2TFPC-SGlc), 5,10,15,20-tetrakis(4-(β-D- 
galactopyranosylthio)-2,3,5,6-tetrafuluorophenyl)-2,3-(methano-(N-methyl)iminomethano)- 


























ィリンやクロリンに連結した研究はこれまでに報告されている。5, 8, 9 しかし、二糖をポルフィリン
やクロリンに連結した研究はこれまでになく、本研究が初の試みである。 
本章では、H 2 TFPCにマンノースを連結した化合物、5,10,15,20-tet rakis(4-(α-D- 
mannopyranosylthio)-2,3,5,6-tetrafuluorophenyl)-2,3-(methano-(N-methyl)iminomethano)- 
chlorin (H 2 TFPC-SMan)と、マルトースを連結した化合物、5,10,15,20-tetrakis(4-(α-D- 
glucopyranosyl)-(1→4)-(β-D-glucopyranosylthio)-2,3,5,6-tetrafuluorophenyl)-2,3-(methano(N- 



























無水ジクロロメタン(CH2Cl2, ジクロロメタン低水分溶剤 H2O < 50 ppm)、炭酸水素ナトリウム
(NaHCO3)、硫酸ナトリウム(Na2SO4, 99%)、酢酸ナトリウム(CH3COONa, 98.5%)、塩化亜鉛





リシン(C3H7NO2, > 98%)、パラホルムアルデヒド((CH2O)n, 95%)および活性炭素除去の為に
使用したセライトはWAKO製を用いた。 
チオ酢酸 (CH3COSH, 96%)、ジエチルアミン(Et2NH, ≧  99.5%)、ナトリウムメトキシド
(CH3ONa, 95%)、ゲンチジン酸(2,5-dihydroxybenzoic acid; DHB, C7H6O4, 98%)、トリフルオロ
酢酸ナトリウム(CF3COONa, 98%)、1,3-ジフェニルイソベンゾフラン(1,3-diphenylisobenzofuran; 
DPBF, 97%)、アジ化ナトリウム(NaN3, 99%)はAldrich製を用いた。 
糖誘導体合成の際に使用した塩化ジルコニウム(ZrCl4, 99.95+%)はSTREM CHEMICALS
製を用いた。 
シリカゲルカラムクロマトグラフィーの際に使用した Silica gel 60(Mesh: 0.040 – 0.063 mm)と







2,3,4,6-tetra-O-acethyl-1-S-acethyl-β-D-glucopyranose (AcGlcSAc)10, 11 















JNM-ECS400 (JEOL)を用いて1H および19F NMR測定を行った。19F NMR測定のケミカルシ
フトは、少量のトリフルオロ酢酸が入ったキャピラリーをNMRチューブに入れ、そのピークを外
部標準としてケミカルシフトのキャリブレーションを行った。(測定温度; 298 K, 周波数; 1H 
NMR: 400 MHz, 19F NMR: 376 MHz, 基準; 1H NMR: CDCl3 δ = 7.26 ppm, CD3OD δ = 3.31 
ppm, 19F NMR: CF3COOH δ = -76.55 ppm) 
 
●MALDI-TOF質量分析 
マススペクトルは autoflex speed (Bruker)を用いて得た。ターゲットプレートには、MTP 384 





結晶を溶液中から取り出した後、paraton-Nで保護して、Micro Mesh (25 ミクロン, 0.3 mmφ, 
HAMPTON RESEARCH)に固定した。結晶の測定は、イメージングプレート単結晶自動X線構




置を決定した。水素原子は、幾何学的計算 (C-H 0.95 Å) によりその位置を決定した後、
riding model (水素原子が結合している炭素原子に対して、Uiso(H)=1.2Ueq) を用いて原子位
置の精密化を行った。最終的に行ったD合成の結果から、化学的に意味のあるピークは発見さ







した。試料セルには GL Sciences 製、S15-UV-10 二面透明石英セルを使用した。試料(約 3 
µmol)を量りとり、濃度が 0.1 mmol/Lになるように DMSO(約 30 mL)をピペットマン(5 mL用)で
数回に分けて加え、溶解した。この溶液(3 mL)をピペットマン(5 mL用)で量りとり、20 mL容メス
フラスコに入れ、DMSOで希釈した 15 µmol/Lの溶液と、100 mL容メスフラスコに入れ、DMSO
で希釈し、3 µmol/Lの溶液を調製した。この 3 µmol/Lと 15 µmol/Lの溶液を、それぞれ試料セ
ルに入れ、U-2000 形ダブルビーム分光光度計の最大測定範囲である、190 nm から 1100 nm
の範囲で紫外可視吸収スペクトルをそれぞれ測定した。(実際には DMSOの吸収が 270 nm よ
り短波長側に観測されるので、190 nmから 270 nmの範囲のスペクトルは意味をなさない。) 各
波長に対する吸光度の平均値を、Lambert - Beerの法則(A = ε·c·l)に代入し、各波長のモル吸
光係数を求めた。このとき、190 nmから 450 nmは 3 µmol/Lの溶液から算出したモル吸光係数
の値を、450 nmから 1100 nmは 15 µmol/Lの溶液から算出したモル吸光係数の値を採用した。





GL Sciences製、F15-UV-10四面透明石英セルを使用した。試料(約 3 µmol)を量りとり、濃度が
0.1 mmol/Lになるように DMSO(約 30 mL)をピペットマン(5 mL用)で数回に分けて加え、溶解





H2TFPC-SGlc(約 5 mg)、H2TFPC-SMan(約 5 mg)にそれぞれ純水(40 ml)を入れ、超音波洗
浄機で 10分間処理した。その後、メンブレンフィルター(DISMIC®-25JP, 0.20 µm)で濾過し、そ



















室温は 25℃に保った。この実験で用いた光増感剤(ポルフィリンまたはクロリン)は 418 nmに強
い吸収帯をもっているが、U-2000 形ダブルビーム分光光度計 (HITACHI)でベースラインを引
く際に、光増感剤のDMSO溶液(3 µmol/L, 1 ml)とDMSO(11 ml)を混合した溶液でベースライ
ンを引くことで、DPBFのみの吸光度を測定した。 
光源装置は LGPS 光源装置 (OLYMPUS)を用い、ランプには、ハロゲンランプ 
JC15V150WC (OLYMPUS)を用いた。光の照度はデジタル照度計 ANA-F11 (東京光電)を用















λmax = 418 nm 
o-ベンゾイルベンゼン 





試料(約 3 µmol)を量りとり、濃度が 0.1 mmol/Lになるように DMSO(約 30 mL)をピペットマン
(5 mL用)で数回に分けて加え、溶解した。この溶液(3 mL)をピペットマン(5 mL用)で量りとり、
100 mL容メスフラスコに入れ、DMSOで希釈し、3 µmol/Lの溶液を調製した。 
DPBF(約 24 mg, 約 90 µmol) を量りとり、濃度が 30 mmol/Lになるように DMSO(約 30 ml)
をピペットマン(5 mL用)で数回に分けて加え、溶解した。この溶液(1 mL)をピペットマン(5 mL
用)で量りとり、100 mL容メスフラスコに入れ、DMSOで希釈し、30 µmol/Lの溶液を調製した。 




DPBFのDMSO溶液(30 µmol/L, 10 ml)、DMSO(2 ml)を混合し、酸素の流量を 0.5 NL / min
に調節し、1分間バブリングした。その後、溶液を 10 mm石英セルに入れ、418 nmにおける吸
光度を測定した。その後、酸素の流量を 0.5 NL / minに調節し、バブリングしながらY-48ガラス
フィルター(λ > 480 nm)で紫外光をカットした、30000 lxの光を 1分間照射し、再び 418 nmの吸





試料のDMSO溶液(3 µmol/L, 1 ml)とDMSO(11 ml)を混合した溶液でベースラインを引いた
後、暗所で DPBFの DMSO溶液(30 µmol/L, 10 ml)、試料の DMSO溶液(3 µmol/L, 1 ml)、
DMSO(1 ml)を混合し、酸素の流量を 0.5 NL / minに調節し、1分間バブリングした。その後、
溶液を 10 mm 石英セルに入れ、418 nm における吸光度を測定した。その後、酸素の流量を
0.5 NL / minに調節し、バブリングしながら Y-48ガラスフィルター(λ > 480 nm)で紫外光をカット





暗所でDPBFのDMSO溶液(30 µmol/L, 10 ml)、試料のDMSO溶液(3 µmol/L, 1 ml)、NaN3
のDMSO溶液(30 mmol/L, 1 ml)を混合し、酸素の流量を 0.5 NL / minに調節し、1分間バブリ
ングした。その後、溶液を 10 mm石英セルに入れ、418 nmにおける吸光度を測定した。その後、

















サンプル調製は、まず、HeLa細胞を 48 well plateに 1.7 × 104 cell / wellの濃度で 200 µl加え
た。その後、終夜培養(16 ~ 18 h)し、これに終濃度が 0, 0.02, 0.05, 0.10, 0.20, 0.50, 1.00, 2.00 
µmol/LになるようにH2TFPC-SGlcまたはH2TFPC-SManのジメチルスルホキシド溶液を 1 µlず
つ加えた。その後、24 時間処理し、PBSによる洗浄、細胞培養液の交換を行った。そして光照





















WST-8 WST-8 formazan 









サンプル調製は、まず、HeLa細胞を 35 mm dishに 1.7 × 105 cell / wellの濃度で 2000 µl加え
た。その後、終夜培養(16 ~ 18 h)し、これに各濃度(0, 0.50, 1.00 µl)のH2TFPC-SGlcまたは
H2TFPC-SManのジメチルスルホキシド溶液を 10 µlずつ加えた。その後、6時間処理し、PBSに
よる洗浄、細胞の回収を行った。この細胞をBD製 FACS Calibur フローサイトメーターにより解
析した。検出はFL3(653 ~ 669 nm)で行った。 
 
 










1,2,3,4,6-penta-O-acethyl-β-D-glucopyranose(19.5 g, 50 mmol)をジクロロメタン(400 ml)に溶
解し、その溶液に塩化ジルコニウム*(11.5 g, 49 mmol)、チオ酢酸(3.0 ml, 42 mmol)を加え、攪
拌しながら 6時間還流した。還流後、反応溶液を放冷し、塩化ジルコニウム(7.0 g, 30 mmol)、
チオ酢酸(2.0 ml, 28 mmol)を反応溶液に加え、さらに攪拌しながら 14時間還流した。還流後、
反応溶液を放冷し、2回水洗(200 ml × 2)した。次に飽和炭酸水素ナトリウム水溶液で 2回洗浄
(200 ml × 2)し、最後に 2回水洗(200 ml × 2)した。有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。
これを吸引濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で濃縮し、エタノールから再結晶
し、淡橙色の針状結晶を得た。Yield: 10.3 g (50.5%). MALDI-TOF MS (DHB) Calcd for 
C16H22NaO10S+ [M+Na]+ 429.083, Found 429.085. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3 = 7.26 
ppm): δ (ppm) = 5.26 (1H, dd, J = 9.2 Hz, 9.2 Hz, 3-GlcH), 5.24 (1H, d, J = 10.1 Hz, 1-GlcH), 
5.11 (1H, dd, J = 6.9 Hz, 9.2 Hz, 4-ManH), 5.09 (1H, dd, J = 6.4 Hz, 9.2 Hz, 2-ManH), 4.25 (1H, 
dd, J = 4.6 Hz, 12.4 Hz, 6-ManH), 4.09 (1H, dd, J = 1.8 Hz, 12.4 Hz, 6-ManH), 3.83 (1H, ddd, J 
= 2.3 Hz, 4.6 Hz, 6.4 Hz, 5-ManH), 2.37 (3H, s, SCO(CH3)), 2.06 (3H, s, OCO(CH3)), 2.02 (3H, 









無水酢酸(20 ml)に塩化亜鉛(2.4 g, 18 mmol)を加え、攪拌しながら氷浴で冷やした。その後、
D-マンノース(3.6 g, 20 mmol)を少しずつ加えた。発熱しなくなったら常温に戻し、さらに攪拌し
た。固体がすべて溶けたらジクロロメタン(100 ml)を加え、5回水洗(200 ml × 5)した。その後、
有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引ろ過し、硫酸ナトリウムを除去した。ろ
液を減圧濃縮し、タール状のAcManを得た。さらにウォータ－バスで加熱しながら真空乾燥し、
完全に脱水した。これを無水ジクロロメタン(50 ml)に溶解し、塩化ジルコニウム(3.0 g, 13 mmol)、
チオ酢酸(1.0 ml, 12 mmol)を加え、攪拌しながら還流した。4時間後、反応溶液を放冷し、塩化
ジルコニウム(0.5 g, 2 mmol)、チオ酢酸(0.5 ml, 6 mmol)を加え、反応溶液に加え、さらに攪拌
しながら還流した。14時間後、反応溶液を放冷し、2回水洗(200 ml × 2)した。次に飽和炭酸水
素ナトリウム水溶液で2回洗浄(200 ml × 2)し、最後に2回水洗(200 ml × 2)した。有機相を回収
し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引ろ過し、硫酸ナトリウムを除去した。ろ液を減圧濃縮
し、タール状の物質を得た。これをカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 
– 0.063 mm, カラム長: 4 × 40 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 1 / 1)で展開し、
目的成分(Rf = 0.53, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 1 / 1)をフラクションで回収し、
単離した部分をTLCで確認し、減圧濃縮した。その後、エタノールから再結晶し、無色の針状
結晶を得た。Yield: 3.0 g (37.7%). Anal. Calcd for AcManSAc (C16H22O10S): C, 47.29; H, 5.46; 
N, 0.00 Found: C, 47.48; H, 5.29; N, 0.06. MALDI-TOF MS (DHB) Calcd for C16H22NaO10S+ 
[M+Na]+ 429.083, Found 429.073. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 
5.89 (1H, d, J = 1.8 Hz, 1-ManH), 5.28 (1H, dd, J = 10.1 Hz, 10.1 Hz, 4-ManH), 5.26 (1H, dd, J 
= 1.8 Hz, 3.2 Hz, 2-ManH) 5.04 (1H, dd, J = 3.6 Hz, 10.1 Hz, 3-ManH), 4.22 (1H, dd, J = 5.0 Hz, 
12.4 Hz, 6-ManH), 4.01 (1H, dd, J = 2.7 Hz, 12.4 Hz, 6-ManH), 3.85 (1H, ddd, J = 2.3 Hz, 4.6 
Hz, 6.9 Hz, 5-ManH), 2.41 (3H, s, SCO(CH3)), 2.17 (3H, s, OCO(CH3)), 2.02 (3H, s, 








マルトース一水和物(36 g, 0.1 mol)、酢酸ナトリウム(66 g, 0.8 mol)に無水酢酸(300 ml)を加え、
攪拌しながら 2時間還流した。還流後、反応溶液を放冷し、1Lのビーカーに移し替え、クロロホ
ルム(100 ml)を加え、撹拌した。そこへ飽和炭酸水素ナトリウム水溶液を少しずつ滴下し、中和
した。有機相を回収し、飽和塩化ナトリウム水溶液で 2回洗浄(200 ml × 2)し、最後に 2回水洗
(200 ml × 2)した。有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリウ
ムを除去した。ろ液を減圧下で濃縮し、タール状の物質を得た。これを温かいエタノール(250 
ml)に溶解し、活性炭素(約10 g)を加え、加熱しながら攪拌した。10分後、溶液をセライト濾過し、
活性炭素を除去した。濾液から再結晶し、白色の粉末を得た。Yield: 41 g (61.4%). 1H NMR 
(400 MHz, 298K, CDCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 5.73 (1H, d, J = 9.4 Hz, β-1-GlcH), 5.39 (1H, 
d, J = 5.4 Hz, α-1-GlcH), 5.34 (1H, dd, J = 10.15 Hz, 10.15 Hz), 5.28 (1H, dd, J = 9.2 Hz, 9.2 
Hz), 5.04 (1H, dd, J = 10.2 Hz, 10.2 Hz), 4.96 (1H, dd, J = 9.2 Hz, 9.2 Hz), 4.85 (1H, dd, J = 4.1 
Hz, 10.7 Hz), 4.43 (1H, dd, J = 2.5 Hz, 12.2 Hz), 4.23 (1H, dd, J = 3.6 Hz, 3.6 Hz), 4.20 (1H, dd, 
J = 3.6 Hz, 3.6 Hz), 4.04 – 4.00 (2H, m), 3.92 (1H, m), 3.82 (1H, m), 2.12 (3H, s, OCO(CH3)), 
2.09 (6H, s, OCO(CH3)), 2.03 (3H, s, OCO(CH3)), 2.01 (3H, s, OCO(CH3)), 2.00 (3H, s, 





AcMal(20 g, 30 mmol)をジクロロメタン(200 ml)に溶解し、塩化ジルコニウム(8 g, 34 mmol)、
チオ酢酸(5 ml, 70 mmol )を加え、攪拌しながら還流した。4時間後、反応溶液を放冷し、塩化
ジルコニウム(3.5 g, 15 mmol)、チオ酢酸(2.0 ml, 28 mmol)を反応溶液に加え、さらに攪拌しな
がら還流した。14時間後、反応溶液を放冷し、2回水洗(200 ml × 2)した。次に飽和炭酸水素
ナトリウム水溶液で 2回洗浄(200 ml × 2)し、最後に 2回水洗(200 ml × 2)した。有機相を回収し、
硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引ろ過し、硫酸ナトリウムを除去した。ろ液を減圧濃縮し、
エタノールから再結晶し、白色の針状結晶を得た。Yield: 7.8 g (64.1%). Anal. Calcd for 
AcMalSAc (C28H38O18S): C, 48.41; H, 5.51; N, 0.00 Found: C, 48.35; H, 5.45; N, 0.17. MALDI 
TOF-MS (DHB) Calcd for C28H38NaO18S+ [M+Na]+ 717.168, Found 717.147. 1H NMR (400 
MHz, 298K, CDCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 5.38 (1H, d, J = 4.0 Hz), 5.34 (1H, dd, J = 10.2 Hz, 
10.2 Hz), 5.31 (1H, dd, J = 8.6 Hz, 8.6 Hz), 5.27 (1H, d, J = 10.7), 5.04 (1H, dd, J = 9.7 Hz, 9.7 
Hz), 4.96 (1H, dd, J = 10.2 Hz, 10.2 Hz), 4.43 (1H, dd, J = 2.0 Hz, 12.2 Hz), 4.23 (1H, dd, J = 
3.6 Hz, 12.2 Hz), 4.19 (1H, dd, J = 4.1 Hz, 12.2 Hz), 4.03 – 3.96 (2H, m), 4.04 – 4.00 (2H, m), 
3.92 (1H, m), 3.81 (1H, m), 2.36 (3H, s, SCO(CH3)), 2.11 (3H, s, OCO(CH3)), 2.08 (3H, s, 
OCO(CH3)), 2.04 (3H, s, OCO(CH3)), 2.01 (3H, s, OCO(CH3)), 1.99 (3H, s, OCO(CH3)), 1.98 






ヒド(10 g, 51 mmol)と、蒸留によって精製したピロール(5 g, 75 mmol)を加え、さらに三フッ化ホ
ウ素エーテル錯体(2 ml, 20 mmol)を加え、窒素雰囲気下で攪拌しながら 3時間還流した。還
流後、反応溶液を放冷し、p-クロラニル(13 g, 100 mmol)を少量のジクロロメタンと合わせて加え、
開放系で攪拌しながら 15 時間還流した。還流後、反応溶液を放冷し、シリカゲルカラムで濾過





した。この微結晶を吸引濾過により回収し、紫色の微結晶を得た。Yield: 7.2 g (58.3%). Anal. 
Calcd for H2TFPP (C44H10F20N4): C, 54.23; H, 1.03; N, 5.75 Found: C, 53.89; H, 1.04; N, 6.29. 
MALDI-TOF MS (non matrix) Calcd for C44H10F20N4+ [M]+ 974.059, Found 974.042. 1H NMR 
(400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.93 (8H, s, β-pyrrole H), -2.92 (2H, s, 
NH). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -135.34 (8F, 
d, 3JF-F = 22.6 Hz, 2,6-Ph F), -150.02 (4H, t, 3JF-F = 9.0 Hz, 4-Ph F), -160.13 (8H, dd, 3JF-F = 7.5 
Hz, 22.6 Hz, 3,5-Ph F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 
M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 412 (299), 505 (21.6), 579 
(7.20), 632 (1.07). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 412 nm, 25℃, 








H2TFPP(2 g, 2 mmol)、N-メチルグリシン(500 mg)、パラホルムアルデヒド(500 mg)にトルエン
(500 ml)を加えて、攪拌しながら 20 時間還流した。このとき 2 時間ごとにN-メチルグリシン(500 
mg)、パラホルムアルデヒド(500 mg)を少量のトルエンと合わせて反応溶液に加えた。還流後、
反応溶液を放冷し、反応溶液を 5回水洗(200 ml × 5)し、過剰量のN-メチルグリシンとパラホル
ムアルデヒドを除去した。有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸
ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾固した。得られた固体をシリカゲルカラムクロマトグラ
フィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.063 – 0.200 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 
クロロホルム(v) / 酢酸エチル(v) = 9 / 1)で展開した。褐色の成分(未反応H2TFPP)を回収した
後、展開溶媒をクロロホルム(v) / 酢酸エチル(v) = 5 / 1に変え、緑色の目的成分を回収し、減
圧下で乾固し、緑色の粉末を得た。Yield: 1.4 g (68.5%). Anal. Calcd for H2TFPC 
(C47H17F20N5): C, 54.72; H, 1.66; N, 6.79 Found: C, 54.46; H, 1.39; N, 7.09. MALDI TOF-MS 
(m/z, non-matrix) Calcd for C47H16F20N5+ [M-H]+ 1030.109, Found 1030.097. 1H NMR (400 
MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.72 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 8.49 
(2H, s, β-pyrrole H), 8.41 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 5.26 (2H, dd, J = 5.5 Hz, 4.9 Hz, 
β-pyrroline H), 3.14 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.54 (2H, brdd, α-pyrrolidine H) ), 2.21 (3H, s, 
N-CH3), -1.81(2H, s, NH). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): δ 
(ppm) = -134.19 (2F, 2,6-Ph F), -135.79 (4F, 2,6-Ph F), -136.20 (2F, 2,6-Ph F), -150.29 (2F, 4-Ph 
F), -150.66 (2F, 4-Ph F), -159.01 (2H, 3,5-Ph F), -159.42 (2H, 3,5-Ph F), -160.43 (4H, 3,5-Ph F). 
UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length 
= 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 407 (177), 503 (16.3), 597 (5.00), 652 (46.8). FL (c = 








H2TFPC(515.4 mg, 0.50 mmol)、AcGlcSAc(815.2 mg, 2.0 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミド
(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、3時間攪拌した。攪拌後、反応溶液をトルエン(200 ml)
に加え、5回水洗し(200 ml × 5)し、N,N-ジメチルホルムアミドを除去した。その後、有機相を回
収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下
で乾固した。得られた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 
0.040 – 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 




Yield: 1005.6 mg (83.5 %). Anal. Calcd for H2TFPC-SAcGlc (C103H93F16N5O36S4): C, 51.35; 
H, 3.89; N, 2.91 Found: C, 51.35; H, 3.86; N, 2.80. MALDI-TOF MS (DHB) Calcd for 
C103H93F16N5NaO36S4+ [M+Na]+ 2430.413, Found 2430.452. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.82 (1H, d, J = 5.5 Hz, β-pyrrole H), 8.81 (1H, d, J = 
5.5 Hz, β-pyrrole H), 8.56 (2H, s, β-pyrrole H), 8.54 (1H, d, J = 5.5, β-pyrrole H), 8.47 (1H, d, J 
= 4.9, β-pyrrole H), 5.38 – 5.28 (6H), 5.25 – 5.18 (8H), 5.16 – 5.09 (4H), 4.35 – 4.23 (8H), 3.90 
– 3.86 (4H), 3.14 (2H, dd, J = 8.0 Hz, 15.9 Hz, α-pyrrolidine H), 2.55 (2H, dd, J = 7.3 Hz, 14.0 
Hz, α-pyrrolidine H), 2.21 – 2.20 (15H, OCO(CH3) + N-CH3), 2.10 – 2.06 (36H, OCO(CH3)), 
-1.77 (2H, s, NH). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = 
-129.24 – -129.34 (1F), -129.39 – -129.49 (1F), -129.69 – -129.79 (1F), -129.87 – -129.97 (1F), 
-130.62 – -130.86 (4F), -133.56 – -133.76 (2F), -135.04 – -135.28 (4F), -135.63 – -135.84 (2F). 
UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length 
= 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 412 (215), 505 (19.3), 599 (5.83), 653 (49.4). FL (c = 












下 で 乾 固 し 、 緑 色 の 粉 末 を 得 た 。 Yield: 155.3 mg (85.0%). Anal. Calcd for 
H2TFPC-SGlc·5H2O (C71H61F16N5O20S4·5H2O): C, 46.69; H, 3.92; N, 3.83 Found: C, 46.57; 
H, 3.80; N, 3.94. MALDI-TOF MS (DHB) Calcd for C71H61F16N5NaO20S4+ [M+Na]+ 1758.243, 
Found 1758.214. 1H NMR (400 MHz, 298K, CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.98 
(2H, d, J = 5.0 Hz, β-pyrrole H), 8.66 (4H, s, β-pyrrole H), 5.40 (2H, brdd, β-pyrroline H), 5.15 
– 5.10 (4H), 3.99 – 3.92 (4H), 3.76 – 3.72 (4H), 3.52 – 3.42 (16H), 3.18 (2H, brdd, α-pyrrolidine 
H), 2.78 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.21 (3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CD3OD, 
CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -131.23 – -131.32 (2F), -131.44 – -131.54 (1F), -131.80 – 
-131.89 (1F), -132.70 – -132.87 (4F), -136.22 – -136.47 (2F), -138.34 – -138.40 (4F), -138.66 – 
-138.88 (2F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, 
DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 412 (216), 505 (19.2), 598 (5.90), 
652 (48.9). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 412 nm, 25℃, Air): λ/nm = 








H2TFPC(515.4 mg, 0.50 mmol)、AcManSAc(815.2 mg, 2.0 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミ
ド(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、3 時間攪拌した。攪拌後、反応溶液をトルエン(200 
ml)に加え、5回水洗し(200 ml × 5)し、N,N-ジメチルホルムアミドを除去した。その後、有機相を
回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧
下で乾固した。得られた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 
0.040 – 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 




Yield: 826.7 mg (63.5 %). Anal. Calcd for H2TFPC-SAcMan (C103H93F16N5O36S4): C, 51.35; H, 
3.89; N, 2.91 Found: C, 51.25; H, 3.77; N, 2.80. MALDI-TOF MS (DHB) Calcd for 
C103H93F16N5NaO36S4+ [M+Na]+ 2430.413, Found 2430.424. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.72 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 8.48 (2H, s, 
β-pyrrole H), 8.41 (2H, dd, J = 5.5 Hz, 5.5 Hz, β-pyrrole H), 5.85 – 5.81 (4H), 5.73 – 5.71 (4H), 
5.52 – 5.41 (8H), 5.25 (2H, brdd, β-pyrrolidine H), 4.76 – 4.68 (4H), 4.43 – 4.20 (8H), 3.09 (2H, 
brdd, α-pyrrolidine H), 2.54 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.27 – 2.25 (12H, OCO(CH3)), 2.17 – 
2.14 (12H, OCO(CH3)), 2.09 – 1.98 (27H, OCO(CH3) + N-CH3), -1.80 (2H, s, NH). 19F NMR 
(376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -129.68 – -129.81 (2F), -129.99 
– -130.09 (1F), -130.25 – -130.35 (1F), -130.93 – -131.11 (4F), -133.09 – -133.22 (2F), -134.61 
– -134.75 (4F), -135.12 – -135.33 (2F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; 
c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 412 (216), 505 
(19.3), 598 (5.83), 653 (48.8). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 412 nm, 












下 で 乾 固 し 、 緑 色 の 粉 末 を 得 た 。 Yield: 152.6 mg (87.9%). Anal. Calcd for 
H2TFPC-SMan·5H2O (C71H61F16N5O20S4·5H2O): C, 46.69; H, 3.92; N, 3.83 Found: C, 46.38; 
H, 3.44; N, 3.86. MALDI-TOF MS (DHB) Calcd for C71H61F16N5NaO20S4+ [M+Na]+ 1758.243, 
Found 1758.178. 1H NMR (400 MHz, 298K, CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 9.00 
(2H, d, J = 4.0 Hz, β-pyrrole H), 8.70 – 8.67 (4H, β-pyrrole H), 5.97 – 5.94 (4H), 5.39 (2H, brdd, 
β-pyrroline H), 4.26 – 4.24 (4H), 4.18 – 4.10 (4H), 4.02 – 3.92 (8H), 3.88 – 3.76 (8H), 3.18 (2H, 
brdd, α-pyrrolidine H), 2.77 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.21 (3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 
MHz, 298K, CD3OD, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -131.54 – -131.61 (1F), -131.80 – 
-131.85 (1F), -132.12 – -132.15 (2F), -133.20 – -133.22 (4F), -135.58 – -135.62 (2F), -137.72 – 
-137.74 (4F), -138.02 – -138.05 (2F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c 
= 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 412 (214), 505 
(19.2), 598 (6.10), 653 (47.6). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 412 nm, 









H2TFPC(515.8 mg, 0.50 mmol)、AcMalSAc(1389.3 mg, 2.0 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミ
ド(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、3 時間攪拌した。攪拌後、反応溶液をトルエン(200 
ml)に加え、5回水洗し(200 ml × 5)し、N,N-ジメチルホルムアミドを除去した。その後、有機相を
回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧
下で乾固した。得られた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 
0.040 – 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 4 / 




緑 色粉末 を 得 た 。 Yield: 1321.7 mg (72.9 %). Anal. Calcd for H2TFPC-SAcMal 
(C151H157F16N5O68S4): C, 50.91; H, 4.44; N, 1.97 Found: C, 50.56; H, 4.36; N, 1.78. 
MALDI-TOF MS (DHB) Calcd for C151H157F16N5NaO68S4+ [M+Na]+ 3582.751, Found 
3582.672. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.85 (1H, d, J = 
4.9 Hz, β-pyrrole H), 8.82 (1H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 8.58 (2H, s, β-pyrrole H), 8.57 (1H, 
d, β-pyrrole H), 8.48 (1H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 5.49 – 5.48 (4H), 5.43 – 5.26 (10H), 5.17 
– 4.98 (12H), 4.91 – 4.86 (4H), 4.73 – 4.61 (4H), 4.32 – 4.22 (8H), 4.17 – 4.06 (8H), 4.01 – 3.98 
(4H), 3.87 – 3.81 (4H), 3.16 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.55 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.21 
– 2.02 (87H, OCO(CH3) + N-CH3), -1.77 (2H, s, NH). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, 
CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -129.04 – -129.14 (1F), -129.23 – -129.32 (1F), -129.81 – 
-129.87 (2F), -130.50 – -130.67 (4F), -133.49 – -133.59 (1F), -133.68 – -133.78 (1F), -134.98 – 
-135.24 (4F), -135.58 – -135.78 (2F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c 
= 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 412 (211), 505 
(19.2), 598 (5.87), 653 (49.1). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 412 nm, 














ルターに通した後、減圧下で乾固し、緑色の粉末を得た。Yield: 250.1 mg (70.2%). Anal. 
Calcd for H2TFPC-SMal·10H2O (C95H101F16N5O40S4·10H2O): C, 44.48; H, 4.75; N, 2.73 
Found: C, 44.57; H, 4.63; N, 2.70. MALDI-TOF MS (DHB) Calcd for C95H101F16N5NaO40S4+ 
[M+Na]+ 2406.455, Found 2406.407. 1H NMR (400 MHz, 298K, CD3OD, CHD2OD = 7.26 
ppm): δ (ppm) = 8.98 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 8.65 (4H, s, β-pyrrole H), 5.40 (2H, brdd, 
β-pyrroline H), 5.27 (4H), 5.15 – 5.12 (4H), 4.02 – 3.95 (4H), 3.89 – 3.87 (8H), 3.81 – 3.62 
(24H), 3.58 – 3.47 (12H), 3.19 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.78 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 
2.23 (3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CD3OD, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = 
-130.97 – -131.58 (4F), -132.62 – -132.65 (4F), -136.22 – -136.31 (2F), -138.30 (4F), -138.69 
(2F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path 
length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 413 (216), 505 (19.4), 598 (5.93), 652 (47.2). 













































































































































量の糖との反応によって合成した(Scheme 1-8, 1-9, 1-10)。この反応では、H2TFPCに対して糖
が連結した数が 4つに満たないものや、5つ以上連結した化合物も得られた。それらはシリカゲ
ルカラムクロマトグラフィーによって分取できる。H2TFPC-SAcGlc、H2TFPC-SAcMan、
































DMF, r.t., 3h 
H2TFPC-SAcGlc H2TFPC 
R = R = 
AcManSAc, Et2NH 
















































































































1.2.2 NMR スペクトル 
AcGlcSAc、AcManSAc、AcMalSAcの重クロロホルム中での1H NMRスペクトルをFigure 1-6
に示した。比較として、AcGlc、AcMan、AcMalの重クロロホルム中での1H NMRスペクトルも示




Figure 1-6. 1H NMR spectra of AcGlc, AcMan, AcMal, AcGlcSAc, AcManSAc, and AcMalSAc 










































Figure 1-7. 1H NMR spectra of H2TFPP in CDCl3, H2TFPC in CDCl3, H2TFPC-SAcGlc in 
CDCl3, H2TFPC-SAcMan in CDCl3, H2TFPC-SAcMal in CDCl3, H2TFPC-SGlc in CD3OD, 
H2TFPC-SMan in CD3OD, H2TFPC-SMal in CD3OD. (400 MHz, 298 K, CD2HOD δ = 3.31 





Figure 1-8. 19F NMR spectra of H2TFPP in CDCl3, H2TFPC in CDCl3, H2TFPC-SAcGlc in 
CDCl3, H2TFPC-SAcMan in CDCl3, H2TFPC-SAcMal in CDCl3, H2TFPC-SGlc in CD3OD, 








Figure 1-9. 1H NMR spectra of H2TFPC in CD3OD (bottom) and H2TFPC in CDCl3 (top). (400 
MHz, 298 K, CD2HOD δ = 3.31 ppm, CHCl3 δ = 7.26 ppm) 
 
 
Figure 1-10. 1H NMR spectra of H2TFPC-SGlc in DMSO-d6 (bottom) and H2TFPC-SGlc in 







精密化のパラメータを Table 1-1に示した。 
 
Figure 1-11. ORTEP drawing of AcManSAc. Hydrogen atoms are omitted for clarity. The 
thermal ellipsoids are shown at 50% probability level. 
 
X 線構造解析の結果から、AcManSAc の立体










Table 1-1. Crystal and experimental data. 
Compound: AcManSAc 
Chemical formula: C16H22O10S 
Formula weight: 406.40 
T = 93 K 
Crystal size = 0.10 × 0.10 × 0.10 mm3 
Crystal system: monoclinic 
Space group: P21 
a = 9.2156(3) Å  
b = 9.0641(3) Å β = 94.322(2)º 
c = 11.7386(4) Å  
V = 977.75(6) Å3 Z = 2 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.0420 
R (all data): R1 = 0.0436, wR2 = 0.1055 





AcMalSAcの ORTEP図を Figure 1-12に示した。AcMalSAcの結晶学的データおよび構造
精密化のパラメータを Table 1-2に示した。 
 
Figure 1-12. ORTEP drawing of AcMalSAc. Hydrogen atoms are omitted for clarity. The 
thermal ellipsoids are shown at 50% probability level. 
 
X 線構造解析の結果から、AcMalSAc の立体













Table 1-2. Crystal and experimental data. 
Compound: AcMalSAc 
Chemical formula: C28H38O18S 
Formula weight: 694.66 
T = 93 K 
Crystal size = 0.20 × 0.10 × 0.10 mm3 
Crystal system: orthorhombic 
Space group: P212121 
a = 11.066(4) Å  
b = 13.836(5) Å  
c = 22.608(8) Å  
V = 4965(11) Å3 Z = 4 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.0711 
R (all data): R1 = 0.0932, wR2 = 0.2081 







示した。450 nmより長波長側は 5倍に拡大して示している。 
 
 




H2TFPPの 632 nmのモル吸光係数は 1060 M-1cm-1であるが、H2TFPCの 652 nmのモル吸光
係数は 46800 M-1cm-1であった。500 nmから 700 nmにかけてみられるピーク(Q帯)は、ポルフィ
リン骨格の対称性を崩すことによって、強められることが報告されている。15 H2TFPCは
H2TFPPに比べて対称性の低い分子であることからQ帯のモル吸光係数が高いと考えられる。 
光線力学療法に用いる光増感剤として必要な性質として、赤色光(600 ~ 800 nm)を吸収し、















Figure 1-14. UV-vis spectra of H2TFPC, H2TFPC-SAcGlc, H2TFPC-SAcMan and 






















Figure 1-15. UV-vis spectra of H2TFPC-SGlc, H2TFPC-SMan and H2TFPC-SMal in DMSO. 
 



















起光は 400 nm付近に観測されるソーレー帯の吸収極大波長の光を照射した。 
 
 
Figure 1-16. Fluorescence emission spectra of H2TFPP (Ex = 412 nm) and H2TFPC (Ex = 407 
nm) in DMSO. 
 












励起光は 400 nm付近に観測されるソーレー帯の吸収極大波長の光を照射した。 
 
 
Figure 1-17. Fluorescence emission spectra of H2TFPC (Ex = 407 nm), H2TFPC-SAcGlc (Ex = 

















Figure 1-18. Fluorescence emission spectra of H2TFPC-SGlc (Ex = 412 nm), H2TFPC-SMan 




















Figure 1-19. UV-vis spectrum of H2TFPC-SMal in H2O. 
 
水中でのH2TFPC-SMalの 407 nmにおけるモル吸光係数は 197000であった。このモル吸光
係数を用いてH2TFPC-SGlcとH2TFPC-SManの飽和水溶液の濃度を算出した。その結果を






Table 1-3. Concentration of H2TFPC-SGlc and H2TFPC-SMan in H2O. 




















Figure 1-20. Plots of ln(A/A0) vs. light irradiation time. A: The magnitude of the reactive oxygen 
species generating ability of photosensitizers. B: Magnitude of the reactive oxygen species 




















Figure 1-21. Plots of ln(A/A0) vs. light irradiation time. A: The magnitude of the reactive oxygen 
species generating ability of photosensitizers. B: Magnitude of the reactive oxygen species 






















Figure 1-22. Plots of ln(A/A0) vs. light irradiation time. A: The magnitude of the reactive oxygen 
species generating ability of photosensitizers. B: Magnitude of the reactive oxygen species 




















Table 1-4. The relative magnitudes of the singlet oxygen generating ability (k/𝑘𝐻2𝑇𝑇𝑇𝑇) 



























Figure 1-23. Photocytotoxicity and cytotoxicity in the dark of H2TFPC-SGlc and 
H2TFPC-SMan in HeLa cells. Data are means of 2 independent experiments ±SE. 
 
光を照射しなかったサンプル(H2TFPC-SGlc: □, H2TFPC-SMan: □)では、ほぼ 100%の細
胞が生存していたことから、H2TFPC-SGlcとH2TFPC-SManのどちらも暗所ではHeLa細胞に対
する毒性がほとんどないことが明らかになった。また、光を照射したサンプル(H2TFPC-SGlc: 
■, H2TFPC-SMan: ■)では 0.2 µMより高濃度の領域で細胞生存率が低くなったことから、
H2TFPC-SGlcとH2TFPC-SManはHeLa細胞に対して光毒性を示すことが明らかになった。さら
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M = CoII, NiII, CuII, ZnII, AgII, InIII 
 
R = 
Zn(TFPC) (0.2 mol%) 
hν (>300 nm) 




























Co(TFPC) (0.1 mol%) 
Et3SiH (1.1 eq) 
Solvent 










(tetrabutylammonium chloride; TBACl)、テトラブチルアンモニウムブロミド(tetrabutylammonium 
bromide; TBABr)、質量分析の基準に使用したポリエチレングリコール(polyethylene glycol; 
PEG)はナカライテスク製を用いた。 




ド(CH3ONa, 95%)、ゲンチジン酸(2,5-dihydroxybenzoic acid; DHB, C7H6O4, 98%)、トリフルオ
ロ 酢 酸 ナ ト リ ウ ム (CF3COONa, 98%) 、 1,3- ジ フ ェ ニ ル イ ソ ベ ン ゾ フ ラ ン
(1,3-diphenylisobenzofuran; DPBF, 97%)、アジ化ナトリウム(NaN3, 99%)はAldrich製を用いた。 
塩化パラジウム(PdCl2)、塩化白金酸カリウム(K2[PtCl4])は田中貴金属製を用いた。 
シリカゲルカラムクロマトグラフィーの際に使用した Silica gel 60(Mesh: 0.040 – 0.063 mm)と
Silica gel 60(Mesh: 0.063 – 0.200 mm)はMERCK製を用いた。 
























第 1 章 1.1.2 測定 NMRスペクトルを参照。 (測定温度; 298 K, 周波数; 1H NMR: 400 
MHz, 19F NMR: 376 MHz, 基準; 1H NMR: CDCl3 δ = 7.25 ppm, CD3OD δ = 3.31 ppm, 
THF-d8 (CH2(3,4)) δ = 1.72 ppm, 19F NMR: CF3COOH δ = -76.55 ppm) 
 
●MALDI-TOF質量分析 
第 1章 1.1.2 測定 MALDI-TOF質量分析を参照。 
 
●単結晶 X線結晶構造解析 
第 1章 1.1.2 測定 単結晶 X線結晶構造解析を参照。 
 
●紫外可視吸収スペクトル 
第 1章 1.1.2 測定 紫外可視吸収スペクトルを参照。 
 
●蛍光スペクトル 
第 1章 1.1.2 測定 蛍光スペクトルを参照。 
 
●一重項酸素発生能の評価 

















Co(TFPC) (5.0 µmol)を溶媒(25 ml)に溶解し、0.2 mmol/Lの溶液を調製した。その溶液(5 
ml)をサンプル管に入れ、そこにCo(TFPC)に対して 1000倍量のスチレン(0.115 ml, 1 mmol)を
加えた。このとき量り取ったスチレンの重量を精密天秤で量っておき、反応系内のスチレンの正
確な物質量を求めておいた(注 1)。その後、セプタムを使って密閉し、酸素でバブリングした。





























1,4-dioxane(CH2 δ = 3.71 ppm, 8H, in CDCl3), styrene(CH δ = 6.72 ppm, 1H, in CDCl3), 
1-phenylethyl hydroperoxide(CH δ = 5.09 ppm, 1H, in CDCl3), acetophenone (CH3 δ = 2.60 









H2TFPC(206.0 mg, 0.2 mmol)、酢酸コバルト四水和物(498.4 mg, 2.0 mmol)をアセトニトリル 
(200 ml)に溶解し、攪拌しながら、15 時間還流した。還流後、反応溶液を放冷し、減圧下で乾
固した。この固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.063 – 
0.200 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: トルエン(v) / テトラヒドロフラン(v) = 9 / 1)で
展開した。緑色の目的成分(Rf = 0.50, 展開溶媒: トルエン(v) / テトラヒドロフラン(v) = 9 / 1)を
回収し、減圧下で乾固し、青紫色の粉末を得た。Yield: 215.0 mg (98.8%). Anal. Calcd for 
Co(TFPC)·DMSO (C47H15CoF20N5·(CH3)2SO): C, 50.44; H, 1.81; N, 6.00 Found: C, 50.24; H, 
1.78; N, 5.94. MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) Calcd for C47H16CoF20N5+ [M+H]+ 1089.042, 
Found 1088.997. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, 
DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 414 (123), 493 (7.43), 610 (29.2). 









H2TFPC(307.7 mg, 0.3 mmol)、酢酸ニッケル四水和物(837.6 mg, 3.4 mmol)、酢酸ナトリウム
(240.9 mg, 2.9 mmol)を酢酸(30 ml)に溶解し、12時間還流した。還流後、反応溶液にクロロホ
ルム(200 ml)を加え水洗した。その後、有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。吸引濾過
により硫酸ナトリウムを取り除き、濾液を減圧下で乾固した。得られた固体をシリカゲルカラムク
ロマトグラフィー(充填剤: Siliga gel 60, Mesh: 0.040 – 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展
開溶媒: クロロホルム(v) / 酢酸エチル(v) = 9 / 1)で展開した。緑色の目的成分(Rf = 0.65, 展
開溶媒: クロロホルム(v) / 酢酸エチル(v) = 9 / 1)を回収し、減圧下で乾固し、紫色の粉末を得
た。Yield: 285.6 mg (87.5%). Anal. Calcd for Ni(TFPC)·3DMSO (C47H15F20N5Ni·3(CH3)2SO): 
C, 48.13; H, 2.51; N, 5.29 Found: C, 48.52; H, 2.26; N, 5.31. MALDI-TOF MS (m/z, 
non-matrix) Calcd for C47H16F20N5Ni+ [M+H]+ 1088.044, Found 1087.982. 1H NMR (400 MHz, 
298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.38 (2H, β-pyrrole H), 8.25 (2H, β-pyrrole H), 
8.06 (2H, β-pyrrole H), 4.91 (2H, β-pyrroline H), 3.07 (2H, α-pyrrolidine H), 2.50 (2H, 
α-pyrrolidine H) ), 2.30 (3H, N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 
ppm): δ (ppm) = -133.57 (1F, d, 3JF-F = 7.5 Hz, 2-Ph F or 6-Ph F), -133.64 (1F, d, 3JF-F = 11.3 Hz, 
2-Ph F or 6-Ph F), -136.03 (6F, 2-Ph F or 6-Ph F), -150.19 (2F, t, 3JF-F = 22.6 Hz, 4-Ph F), 
-150.57 (2F, t, 3JF-F = 18.8 Hz, 4-Ph F), -158.75 (1F, dd, 3JF-F = 15.0 Hz, 30.1 Hz, 3-Ph F or 5-Ph 
F), -158.82 (1F, dd, 3JF-F = 7.5 Hz, 22.6 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -159.10 (1F, dd, 3JF-F = 7.5 Hz, 
22.6 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -159.17 (1F, dd, 3JF-F = 7.5 Hz, 22.6 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -159.94 
– -160.04 (4F, 3-Ph F and/or 5-Ph F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c 
= 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 419 (210), 515 
(5.40), 610 (39.6). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 419 nm, 25℃, 












カラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 – 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 
cm, 展開溶媒: トルエン(v) / テトラヒドロフラン(v) = 19 / 1)で展開した。青色の目的成分(Rf = 
0.50, 展開溶媒: トルエン(v) / テトラヒドロフラン(v) = 19 / 1)を回収し、減圧下で乾固し、青色
の 粉 末 を 得 た 。 Yield: 181.2 mg (82.9%). Anal. Calcd for Cu(TFPC)·2DMSO 
(C47H15CuF20N5·2(CH3)2SO): C, 49.03; H, 2.18; N, 5.61 Found: C, 48.22; H, 2.12; N, 5.50. 
MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) Calcd for C47H16CuF20N5+ [M+H]+ 1093.038, Found 
1092.961. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, 
path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 415 (221), 508 (6.73), 576 (9.30), 618 
(48.0). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 415 nm, 25℃, Air): λ/nm = 627, 












Yield: 321.0 mg (97.7%). Anal. Calcd for Zn(TFPC)·3DMSO (C47H15F20N5Zn·3(CH3)2SO): C, 
47.88; H, 2.50; N, 5.27 Found: C, 48.26; H, 2.10; N, 5.53. MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) 
Calcd for C47H14F20N5Zn+ [M-H]+ 1092.022, Found 1091.971. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
THF-d8, THF(CH2(3,4)) = 1.72 ppm): δ (ppm) = 8.61 (2H, d, J = 4.3 Hz, β-pyrrole H), 8.45 (2H, 
s, β-pyrrole H), 8.25 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 5.15 (2H, brdd, β-pyrroline H), 3.11 (2H, 
brdd, α-pyrrolidine H), 2.43 (2H, brdd, α-pyrrolidine H) ), 2.06 (3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 
MHz, 298K, THF-d8, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -136.10 (1F, d, 3JF-F = 7.5 Hz, 2-Ph 
F or 6-Ph F), -136.17 (1F, d, 3JF-F = 7.5 Hz, 2-Ph F or 6-Ph F), -138.56 (1F, d, 3JF-F = 3.8 Hz, 
2-Ph F or 6-Ph F), -138.62 (1F, d, 3JF-F = 7.5 Hz, 2-Ph F or 6-Ph F), -138.71 (1F, d, 3JF-F = 7.5 
Hz, 2-Ph F or 6-Ph F), -138.78 (1F, d, 3JF-F = 7.5 Hz, 2-Ph F or 6-Ph F), -139.00 (1F, d, 3JF-F = 
7.5 Hz, 2-Ph F or 6-Ph F), -139.07 (1F, d, 3JF-F = 11.3 Hz, 2-Ph F or 6-Ph F), -154.70 (2F, t, 3JF-F 
= 18.8 Hz, 4-Ph F), -155.21 (2F, t, 3JF-F = 18.8 Hz, 4-Ph F), -162.54 (1F, dd, 3JF-F = 7.5 Hz, 22.6 
Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -162.60 (1F, dd, 3JF-F = 7.5 Hz, 22.6 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -162.76 (1F, 
dd, 3JF-F = 11.3 Hz, 22.6 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -162.82 (1F, dd, 3JF-F = 11.3 Hz, 22.6 Hz, 3-Ph F 
or 5-Ph F), -163.72 (1F, dd, 3JF-F = 3.8 Hz, 22.6 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -163.78 (1F, dd, 3JF-F = 
3.8 Hz, 18.8 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -163.84 (1F, dd, 3JF-F = 11.3 Hz, 30.1 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), 
-163.91 (1F, dd, 3JF-F = 3.8 Hz, 18.8 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 
M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 
cm-1) = 398 (79.8), 418 (338), 517 (7.10), 583 (9.63), 620 (54.1). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, 







H2TFPP(974.3 mg, 1 mmol)、塩化パラジウム(885.7 mg, 5 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミド
(50 ml)を加えて、攪拌しながら 1 時間還流した。還流後、反応溶液を放冷し、吸引濾過した。
濾液を回収し、そこにクロロホルム(100 ml)を加え、5回水洗(200 ml × 5)し、N,N-ジメチルホル
ムアミドを除去した。有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリ
ウムを除去した。この溶液に塩化亜鉛(1428.8 mg, 10 mmol)、トリエチルアミン(0.5 ml)を加え、1
晩攪拌した。攪拌後、反応溶液を 5回水洗(200 ml × 5)し、過剰量の塩化亜鉛を除去した。有
機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを減圧下で乾固した。得られた固体をシリカゲ
ルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.063 – 0.200 mm, カラム長: 4.5 cm × 
45 cm, 展開溶媒: ジクロロメタン(v) / ヘキサン(v) = 1 / 2)で展開した。1層目の赤色の成分を
回収し、減圧下で濃縮すると、赤色の微結晶が析出したので吸引濾過し、赤色の微結晶を得
た。Yield: 756.2 mg (70.1%). Anal. Calcd for Pd(TFPP) (C44H8F20N4Pd): C, 48.98; H, 0.75; N, 
5.19 Found: C, 48.99; H, 1.38; N, 4.81. MALDI-TOF MS (non matrix) Calcd for 
C44H8F20N4Pd+ [M]+ 1077.946, Found 1077.870. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 





H2TFPP(97.1 mg, 0.1 mmol)、塩化パラジウム(89.9 mg, 0.5 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミ
ド(10 ml)を加えて、攪拌しながら 24時間還流した。還流後、反応溶液を放冷し、吸引濾過した。
濾液を回収し、そこにクロロホルム(100 ml)を加え、5回水洗(200 ml × 5)し、N,N-ジメチルホル
ムアミドを除去した。有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリ
ウムを除去した。この溶液に塩化亜鉛(142.8 mg, 1 mmol)、トリエチルアミン(0.1 ml)を加え、1晩
攪拌した。攪拌後、反応溶液を 5回水洗(200 ml × 5)し、過剰量の塩化亜鉛を除去した。有機
相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを減圧下で乾固した。得られた固体をシリカゲル
カラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.063 – 0.200 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 
cm, 展開溶媒: ジクロロメタン(v) / ヘキサン(v) = 1 / 2)で展開した。1層目の赤色の成分を回
収し、減圧下で濃縮すると、赤色の微結晶が析出したので吸引濾過し、赤色の微結晶を得た。
Anal. Calcd for Pd(TFPP)-NMe2·CH2Cl2(C52H32F16N8Pd·CH2Cl2): C, 50.35; H, 2.71; N, 8.86 
Found: C, 50.44; H, 2.65; N, 8.83. MALDI-TOF MS (non matrix) Calcd for C52H32F16N8Pd+ 
[M]+ 1178.153, Found 1178.092. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ 








Pd(TFPP)(584.0 mg, 0.5 mmol)、N-メチルグリシン(200 mg)、パラホルムアルデヒド(200 mg)
にトルエン(250 ml)を加えて、攪拌しながら 40時間還流した。このとき 2時間ごとにN-メチルグリ
シン(200 mg)、パラホルムアルデヒド(200 mg)を少量のトルエンと合わせて反応溶液に加えた。
還流後、反応溶液を放冷し、反応溶液を 5回水洗(200 ml × 5)し、過剰量のN-メチルグリシンと
パラホルムアルデヒドを除去した。有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引濾過
し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾固した。得られた固体をシリカゲルカラムクロ
マトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.063 – 0.200 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開
溶媒: クロロホルム(v) / 酢酸エチル(v) = 9 / 1)で展開した。赤色の成分(未反応Pd(TFPP), Rf 
= 0.95, クロロホルム(v) / 酢酸エチル(v) = 9 / 1)を回収した後、展開溶媒をクロロホルム(v) / 
酢酸エチル(v) = 5 / 1に変え、緑色の目的成分(Pd(TFPC), Rf = 0.73, クロロホルム(v) / 酢酸
エチル(v) = 9 / 1)を回収し、減圧下で乾固し、紫色の粉末を得た。Yield: 309.5 mg (53.1%). 
Anal. Calcd for Pd(TFPC)·2DMSO (C47H15F20N5Pd·2(CH3)2SO): C, 47.40; H, 2.11; N, 5.42 
Found: C, 47.08; H, 1.98; N, 5.57. MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) Calcd for 
C47H14F20N5Pd+ [M-H]+ 1133.996, Found 1133.924. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 
= 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.38 (2H, β-pyrrole H), 8.25 (2H, β-pyrrole H), 8.06 (2H, β-pyrrole H), 
4.91 (2H, β-pyrroline H), 3.07 (2H, α-pyrrolidine H), 2.50 (2H, α-pyrrolidine H) ), 2.30 (3H, 
N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -133.57 (1F, 
d, 3JF-F = 7.5 Hz, 2-Ph F or 6-Ph F), -133.64 (1F, d, 3JF-F = 11.3 Hz, 2-Ph F or 6-Ph F), -136.03 
(6F, 2-Ph F or 6-Ph F), -150.19 (2F, t, 3JF-F = 22.6 Hz, 4-Ph F), -150.57 (2F, t, 3JF-F = 18.8 Hz, 
4-Ph F), -158.75 (1F, dd, 3JF-F = 15.0 Hz, 30.1 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -158.82 (1F, dd, 3JF-F = 7.5 
Hz, 22.6 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -159.10 (1F, dd, 3JF-F = 7.5 Hz, 22.6 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), 
-159.17 (1F, dd, 3JF-F = 7.5 Hz, 22.6 Hz, 3-Ph F or 5-Ph F), -159.94 – -160.04 (4F, 3-Ph F and/or 
5-Ph F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, 
path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 404 (153), 489 (8.13), 520 (3.30), 560 
(10.5), 603 (62.8). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 404 nm, 25℃, 








H2TFPC(102.8 mg, 0.1 mmol)、酢酸銀(171.3 mg, 1.0 mmol)をクロロホルム(30 ml)に溶解し、
そこにピリジン(0.1 ml)を加え、5 時間攪拌した。攪拌後、反応溶液を減圧下で乾固した。得ら
れた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.063 – 0.200 mm, 
カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: クロロホルム)で展開した。青色の目的成分(Rf = 0.50, 
展開溶媒: クロロホルム)を回収し、減圧下で乾固し、青色の粉末を得た。Yield: 96.8 mg 
(85.1%). Anal. Calcd for Ag(TFPC)·3DMSO (C47H15CoF20N5·3(CH3)2SO): C, 46.40; H, 2.42; 
N, 5.10 Found: C, 46.50; H, 2.16; N, 5.21. MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) Calcd for 
C47H16AgF20N5+ [M+H]+ 1137.014, Found 1136.922. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 
450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) 
= 418 (180), 505 (6.87), 572 (9.20), 612 (36.5). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 





酢酸 (50 ml)にH2TFPP (488.5 mg, 0.5 mmol)、 InCl3 ·4H2O (1539.2 mg, 5.3 mmol)、
CH3COONa (4874.4 mg, 59.4 mmol)を入れ、攪拌しながら 12時間還流した。還流後、反応溶
液を室温まで冷やし、反応溶液を純水(200 ml)に加えた。析出した沈殿を吸引濾過により回収
し、真空乾燥した。この固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 
0.040 – 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: クロロホルム(v) / メタノール(v) = 19 
/ 1)で展開した。Rf = 0.90の赤色の成分を回収し、減圧下で乾固し、赤色の粉末を得た。Yield: 
454.7 mg (79.3%). MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) Calcd for C44H8F20InN4+ [M-OAc]+ 








H2TFPC(103.1 mg, 0.1 mmol)、塩化インジウム四水和物(300.1 mg, 1.0 mmol)、酢酸ナトリウ
ム(974.8 mg, 11.7mmol)を酢酸(20 ml)に溶解し、2時間還流した。還流後、反応溶液にクロロホ
ルム(50 ml)を加え、3回水洗(100 ml×3)した。有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これ
を吸引濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾固した。得られた固体をシリカゲ
ルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 – 0.064 mm, カラム長: 3 cm × 45 
cm, 展開溶媒: クロロホルム(v) / メタノール(v) / 酢酸(v) = 18 / 1 / 1)で展開した。青色の成分
(Rf = 0.75, 展開溶媒: クロロホルム(v) / メタノール(v) / 酢酸(v) = 18 / 1 / 1)を回収し、減圧下
で乾固し、青色の粉末を得た。Yield: 102.8 mg (85.4%). Anal. Calcd for InOAc(TFPC)·CHCl3 
(C47H15ClF20InN5·CHCl3): C, 45.40; H, 1.45; N, 5.29 Found: C, 45.37; H, 1.58; N, 5.25. 
MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) Calcd for C47H14F20InN5+ [M-OAc]+ 1142.997, Found 
1142.963. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, 
path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 418 (264), 521 (6.57), 589 (8.87), 623 






InOAc(TFPC)(361.3 mg, 0.3 mmol)、テトラブチルアンモニウムクロリド(414.9 mg, 1.5 mmol)
をメタノール(20 ml)に溶解し、12時間攪拌した。攪拌後、反応溶液に純水(20 ml)を加え攪拌し
た。その後、析出した沈殿を吸引濾過により回収し、減圧下で乾燥した。この粉末をジクロロメ
タン(10 ml)に溶解し、メンブレンフィルター(10 µm)で注射器濾過した後、濾液にヘキサン(30 
ml)をゆっくり注ぎ、蓋をして冷凍庫の中に放置した。3 日後、青色の針状微結晶が析出したの
で、吸引濾過により青色の針状微結晶を回収した。この微結晶を真空乾燥し、青色の針状微
結晶を得た。Yield: 164.6 mg (46.5%). Anal. Calcd for InCl(TFPC) (C47H15ClF20InN5): C, 
47.84; H, 1.28; N, 5.94 Found: C, 47.33; H, 1.19; N, 5.91. MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) 
Calcd for C47H14ClF20InN5+ [M-H]+ 1177.966, Found 1177.902. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 
× 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 
10-3/M-1 cm-1) = 396 (73.3), 416 (308), 518 (6.77), 581 (8.63), 621 (48.6). FL (c = 3.0 × 10-6 M, 








InOAc(TFPC)(123.6 mg, 0.1 mmol)、テトラブチルアンモニウムブロミド(323.6 mg, 1.0 mmol)
をメタノール(20 ml)に溶解し、12時間攪拌した。攪拌後、反応溶液に純水(20 ml)を加え攪拌し
た。その後、析出した沈殿を吸引濾過により回収し、減圧下で乾燥した。この粉末をジクロロメ
タン(10 ml)に溶解し、メンブレンフィルター(10 µm)で注射器濾過した後、濾液にヘキサン(30 
ml)をゆっくり注ぎ、蓋をして冷凍庫の中に放置した。7 日後、青色の針状微結晶が析出したの
で、吸引濾過により青色の針状微結晶を回収した。この微結晶を真空乾燥し、青色の針状微
結晶を得た。Yield: 57.1 mg (46.6%). Anal. Calcd for InBr(TFPC) (C47H15BrF20InN5): C, 
46.11; H, 1.23; N, 5.72 Found: C, 46.08; H, 0.90; N, 5.88. MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) 
Calcd for C47H14BrF20InN5+ [M-H]+ 1221.915, Found 1221.856. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 
× 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 
10-3/M-1 cm-1) = 396 (72.7), 416 (312), 517 (7.10), 581 (8.93), 621 (49.5). FL (c = 3.0 × 10-6 M, 




五酸化二リンを用いて脱水し、蒸留したベンゾニトリル(100 ml)にH2TFPP(245.5 mg, 0.25 
mmol)、塩化白金酸カリウム(1 g, 2.5 mmol)を入れ、窒素雰囲気下で攪拌しながら 16時間還流
した。還流後、反応溶液を放冷し、吸引濾過した。濾液を減圧下で乾固し、得られた固体をクロ
ロホルム(100 ml)に溶解した。この溶液に塩化亜鉛(1428.8 mg, 10 mmol)、トリエチルアミン(0.5 
ml)を加え、1晩攪拌した。攪拌後、反応溶液を 5回水洗(200 ml × 5)し、過剰量の塩化亜鉛を
除去した。有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを減圧下で乾固した。得られた固
体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.063 – 0.200 mm, カラム
長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: ジクロロメタン(v) / ヘキサン(v) = 1 / 2)で展開した。1層目の赤
色の成分を回収し、減圧下で濃縮すると、赤色の微結晶が析出したので吸引濾過し、赤色の
微結晶を得た。Yield: 279.0 mg (94.9%). Anal. Calcd for Pt(TFPP)·H2O (C44H8F20N4Pt·H2O): 
C, 44.57; H, 0.85; N, 4.38 Found: C, 44.8; H, 0.96; N, 4.38. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3, 








Pt(TFPP)(400.1 mg, 0.34 mmol)、N-メチルグリシン(200 mg)、パラホルムアルデヒド(200 mg)
にトルエン(250 ml)を加えて、攪拌しながら 40時間還流した。このとき 2時間ごとにN-メチルグリ
シン(200 mg)、パラホルムアルデヒド(200 mg)を少量のトルエンと合わせて反応溶液に加えた。
還流後、反応溶液を放冷し、反応溶液を 5回水洗(200 ml × 5)し、過剰量のN-メチルグリシンと
パラホルムアルデヒドを除去した。有機相を回収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを吸引濾過
し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾固した。得られた固体をシリカゲルカラムクロ
マトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.063 – 0.200 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開
溶媒: クロロホルム(v) / 酢酸エチル(v) = 9 / 1)で展開した。赤色の成分(未反応Pt(TFPP))を回
収した後、展開溶媒をクロロホルム(v) / 酢酸エチル(v) = 5 / 1に変え、赤色の目的成分を回収
し、減圧下で乾固し、紫色の粉末を得た。Yield: 234.4 mg (55.9%). Anal. Calcd for 
Pd(TFPC)·H2O (C47H15F20N5Pd·H2O): C, 45.42; H, 1.38; N, 5.64 Found: C, 45.78; H, 1.08; N, 
5.62. MALDI-TOF MS (m/z, non-matrix) Calcd for C47H14F20N5Pt+ [M-H]+ 1223.058, Found 
1223.062. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.46 (4H, 
β-pyrrole H), 8.21 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 5.34 (2H, β-pyrroline H), 3.17 (2H, 
α-pyrrolidine H), 2.54 (2H, α-pyrrolidine H) ), 2.23 (3H, N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, 
CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -134.35 (2F, d, 2-Ph F or 6-Ph F), -135.19 (2F, d, 
2-Ph F or 6-Ph F), -135.52 (2F, d, 2-Ph F or 6-Ph F), -136.04 (2F, d, 2-Ph F or 6-Ph F), -146.76 
(2F, t, 4-Ph F), -149.54 (2F, t, 4-Ph F), -155.86 (2F, 3-Ph F or 5-Ph F), -157.89 (2F, 3-Ph F or 
5-Ph F), -159.37 (2F, 3-Ph F or 5-Ph F), -159.65 (2F, 3-Ph F or 5-Ph F). UV-vis (190 ~ 450 nm; 
c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε 
× 10-3/M-1 cm-1) = 393 (152), 476 (6.70), 510 (3.17), 558 (9.97), 596 (52.7). FL (c = 3.0 × 10-6 M, 
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CHCl3, pyridine, r.t., 
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2.2.2 NMR スペクトル 
Ni(TFPC)、Zn(TFPC)、Pd(TFPC)、Pt(TFPC)の重クロロホルム中での1H NMRスペクトルを










Figure 2-2. 1H NMR spectra of H2TFPC, Ni(TFPC), Zn(TFPC), Pd(TFPC) and Pt(TFPC). 
H2TFPC, Ni(TFPC), Pd(TFPC) and Pt(TFPC) were dissolved in CDCl3. Zn(TFPC) was 






Figure 2-3. H-H COSY NMR spectrum of Zn(TFPC) in THF-d8. (400 MHz, 298 K, THF-d8 







Figure 2-4 にZn(TFPC) (約 3 mg)をTHF-d8(0.75 ml)に溶かした溶液の1H NMRスペクトルと
Zn(TFPC) (約 65 mg)をTHF-d8(0.75 ml)に溶かした溶液の1H NMRスペクトルを比較した。 
 
 
Figure 2-4. Concentration dependence 1H NMR spectra of Zn(TFPC) in THF-d8. (400 MHz, 298 
K, THF-d8 (3,4-CH2) δ = 1.72 ppm) 
 
3 mg/0.75 mlではピロリジン骨格のプロトンが 5.15 ppm (β-pyrroline H)、3.11 ppm 
(α-pyrrolidine H)、2.43 ppm (α-pyrrolidine H)、2.06 (N-CH3)に観測される。65 mg/0.75 mlでは
ピロリジン骨格のプロトンが 5.07 ppm (β-pyrroline H)、2.81 ppm (α-pyrrolidine H)、2.24 ppm 
(α-pyrrolidine H)、1.77 (N-CH3)に観測された。濃度を高くすると、ピロリジン骨格のピークが高



















Figure 2-5. 19F NMR spectra of H2TFPC, Ni(TFPC), Zn(TFPC), Pd(TFPC) and Pt(TFPC). 
H2TFPC, Ni(TFPC), Pd(TFPC) and Pt(TFPC) were dissolved in CDCl3. Zn(TFPC) was 

















Figure 2-6. 1H NMR spectra of InOAc(TFPC), InCl(TFPC), InBr(TFPC) in CDCl3. (400 MHz, 
















Figure 2-7. ORTEP drawing of Pd(TFPP)-NMe2·CH2Cl2. Solvent molecules and hydrogen 
atoms are omitted for clarity. The thermal ellipsoids are shown at 50% probability level. 




Table 2-1. Crystal and experimental data. 
Compound: Pd(TFPP)-NMe2·CH2Cl2 
Chemical formula: C53H34Cl2F16N8Pd 
Formula weight: 1264.19 
T = 123 K 
Crystal size = 0.20 × 0.20 × 0.10 mm3 
Crystal system: triclinic 
Space group: P1� 
a = 10.100(2) Å α = 83.619(10) º 
b = 14.544(3) Å β = 85.295(10) º 
c = 17.861(4) Å γ = 73.839(8) º 
V = 2500.7(9) Å3 Z = 2 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.0458 










Table 2-2. Selected torsion angles (º), bond distances (Å) and bond angles (º). 
Torsion angles    
C17 – N3 – C14 – C13 24.7(5) C18 – N3 – C14 – C13 -119.0(4) 
C25 – N4 – C22 – C21 -34.8(5) C26 – N4 – C22 – C21 147.5(4) 
C43 – N7 – C40 – C39 63.4(4) C44 – N7 – C40 – C39 -151.5(3) 
C51 – N8 – C48 – C47 28.1(5) C52 – N8 – C48 – C47 -112.4(4) 
Bond length    
Pd1 – N1 2.021(3) Pd1 – N2 2.020(2) 
Pd2 – N5 2.012(3) Pd2 – N6 2.021(2) 
Bond angles    
N1 – Pd1 – N11 180.00(13) N2 – Pd1 – N21 180.00(14) 
N5 – Pd2 – N52 180.00(11) N6 – Pd2 – N62 180.00(12) 










Figure 2-8. ORTEP drawing of Co(TFPC)·3DMSO. Solvent molecules and hydrogen atoms are 







Table 2-3. Crystal and experimental data. 
Compound: Co(TFPC)·3DMSO 
Chemical formula: C53H33CoF20N5O3S3 
Formula weight: 1322.96 
T = 93 K 
Crystal size = 0.30 × 0.20 × 0.10 mm3 
Crystal system: monoclinic 
Space group: P21/c 
a = 15.240(3) Å  
b = 12.953(2) Å β = 104.867(3) º 
c = 27.231(5) Å  
V = 5196(2) Å3 Z = 4 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.1191 










コバルト原子(Co1)とその周りの窒素との結合距離および結合角を Table 2-4にまとめた。 
 
Table 2-4. Selected bond distances (Å) and bond angles (º). 
Bond length    
Co1 – N1 2.022(4) Co1 – N2 1.985(3) 
Co1 – N3 2.001(4) Co1 – N4 1.986(3) 
Bond angles    














Figure 2-9. ORTEP drawing of Cu(TFPC)·3DMSO. Solvent molecules and hydrogen atoms are 








Table 2-5. Crystal and experimental data. 
Compound: Cu(TFPC)·3DMSO 
Chemical formula: C53H33CuF20N5O3S3 
Formula weight: 1327.57 
T = 93 K 
Crystal size = 0.10 × 0.10 × 0.10 mm3 
Crystal system: monoclinic 
Space group: P21/n 
a = 15.097(2) Å  
b = 13.104(2) Å β = 106.274(3) º 
c = 27.411(3) Å  
V = 5205(1) Å3 Z = 4 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.1059 







が Cu1–N2 と Cu1–N4の結合距離よりも僅かに長くなっている(Table 2-6)。 
銅原子(Cu1)とその周りの窒素との結合距離および結合角を Table 2-6にまとめた。 
 
Table 2-6. Selected bond distances (Å) and bond angles (º). 
Bond length    
Cu1 – N1 2.081(7) Cu1 – N2 2.020(6) 
Cu1 – N3 2.030(7) Cu1 – N4 2.026(6) 
Bond angles    












Figure 2-10. ORTEP drawing of Zn(TFPC)·3DMSO. Solvent molecules and hydrogen atoms are 







Table 2-7. Crystal and experimental data. 
Compound: Zn(TFPC)·3DMSO 
Chemical formula: C53H33F20N5O3S3Zn 
Formula weight: 1329.40 
T = 93 K 
Crystal size = 0.20 × 0.20 × 0.20 mm3 
Crystal system: monoclinic 
Space group: P21/n 
a = 15.291(7) Å  
b = 13.059(5) Å β = 105.589(10)º 
c = 27.488(12) Å  
V = 5287(4) Å3 Z = 4 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.0917 










(Figure 2-11 B)。 
亜鉛とその周りの窒素との結合距離は、ピロリン環の窒素と亜鉛の結合距離(Zn1–N1)がピロ
ール環の窒素と亜鉛の結合距離(Zn1–N2, Zn1–N3, Zn1–N4)よりも長くなっており、ピロール環
の窒素と銅の結合距離の中では、Zn1–N3 が Zn1–N2 と Zn1–N4 の結合距離よりも僅かに長く
なっている(Table 2-8)。 
亜鉛原子(Zn1)とその周りの窒素との結合距離および結合角を Table 2-8にまとめた。 
 
Table 2-8. Selected bond distances (Å) and bond angles (º). 
Bond length    
Zn1 – N1 2.150(6) Zn1 – N2 2.069(6) 
Zn1 – N3 2.095(7) Zn1 – N4 2.085(6) 
Bond angles    




Figure 2-11. Crystal structure of Zn(TFPC). 
A: Side view. B: Intermolecular bridging. 









Figure 2-12. ORTEP drawing of Ag(TFPC)·3DMSO. Solvent molecules and hydrogen atoms are 







Table 2-9. Crystal and experimental data. 
Compound: Ag(TFPC)·3DMSO 
Chemical formula: C53H33AgF20N5O3S3 
Formula weight: 1371.89 
T = 93 K 
Crystal size = 0.20 × 0.15 × 0.15 mm3 
Crystal system: monoclinic 
Space group: P21/c 
a = 15.108(2) Å  
b = 13.264(2) Å β = 105.305(2) º 
c = 27.218(4) Å  
V = 5261.0(12) Å3 Z = 4 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.0660 







が Ag1–N2 と Ag1–N4の結合距離よりも僅かに長くなっている(Table 2-10)。 
銀原子(Ag1)とその周りの窒素との結合距離および結合角を Table 2-10にまとめた。 
 
Table 2-10. Selected bond distances (Å) and bond angles (º). 
Bond length    
Ag1 – N1 2.125(4) Ag1 – N2 2.101(3) 
Ag1 – N3 2.110(4) Ag1 – N4 2.097(3) 
Bond angles    














Figure 2-13. ORTEP drawing of InOAc(TFPC)·2CH2Cl2. Solvent molecules and hydrogen 










Table 2-11. Crystal and experimental data. 
Compound: InOAc(TFPC)·2CH2Cl2 
Chemical formula: C50H20Cl2F20InN5O2 
Formula weight: 1388.43 
T = 93 K 
Crystal size = 0.30 × 0.20 × 0.05 mm3 
Crystal system: orthorhombic 
Space group: P212121 
a = 13.153(3) Å  
b = 15.641(4) Å  
c = 22.320(5) Å  
V = 4592(2) Å3 Z = 4 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.0775 
R (all data): R1 = 0.0802, wR2 = 0.1965 









中では、In1–N3がIn1–N2 とIn1–N4の結合距離よりも僅かに長くなっている(Table 2-12)。 
インジウム原子(In1)とその周りの窒素との結合距離および結合角を Table 2-12にまとめた。 
 
Table 2-12. Selected bond distances (Å) and bond angles (º). 
Bond length    
In1 – N1 2.218(6) In1 – N2 2.128(6) 
In1 – N3 2.146(6) In1 – N4 2.128(6) 
Bond angles    
N1 – In1 – N3 155.52(19) N2 – In1 – N4 152.4(2) 
 
  















ータはFigure 2-15 とTable 2-14に示した。 
 
 







∆la (Å) Solid carboxylate binding 
InOAc(TFPC) 2.119 3.050 0.931 unidetate 
InOAc(TFPP) 2.213 2.376 0.163 bidentate 
InOAc(TPP) 2.215 2.322 0.107 bidentate 
InOAc((p-Cl)TPP) 2.088 2.936 0.848 unidetate 
InOAc((p-Br)TPP) 2.083 2.907 0.824 unidetate 









InOAc(TFPP)(約 20 mg)を 3 ml 容サンプル管に入れ、アセトニトリル(2 ml)を加えて
InOAc(TFPP)を溶解し、冷凍庫に放置したところ、赤色のブロック状の結晶が析出した。 
 
Figure 2-15. ORTEP drawing of InOAc(TFPP)·3CH3CN. Solvent molecules and hydrogen 
atoms are omitted for clarity. The thermal ellipsoids are shown at 50% probability level. 
 
Table 2-14. Crystal and experimental data. 
Compound: InOAc(TFPP)·3CH3CN 
Chemical formula: C52H20F20InN7O2 
Formula weight: 1269.56 
T = 93 K 
Crystal size = 0.30 × 0.30 × 0.20 mm3 
Crystal system: monoclinic 
Space group: P21/n 
a = 13.817(2) Å  
b = 25.695(4) Å  
c = 14.934(2) Å  
V = 4748.5(11) Å3 Z = 4 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.0332 


































































































Figure 2-27. Fluorescence emission spectra of H2TFPC, InOAc(TFPC), InCl(TFPC) and 



















Table 2-15. The relative magnitudes of the singlet oxygen generating ability (k/𝑘𝐻2𝑇𝑇𝑇𝑇) 






























Figure 2-28. Plots of ln(A/A0) vs. light irradiation time. A: The magnitude of the reactive oxygen 
species generating ability of photosensitizers. B: Magnitude of the reactive oxygen species 






















Table 2-16. Oxidation of benzilamine 
Entry solvent time (h) 
yield (%)a 
A B recovery 
1 BTF 0.5 81 N.D. 9 
2 BTF 1 97 trace N.D. 
3 BTF 1.5 95 trace N.D. 
4 MeCN 1 93 1 N.D. 
5 EtOH 1 55 N.D ----- 
6 toluene 1 95 Trace N.D. 
7 THF 1 81 1 ----- 
 8b BTF 1 65 N.D. 20 
 9c BTF 1 13 N.D. 71 
 10d BTF 1 14 N.D. 80 
a Determined by 1H NMR, b Under air, c Under N2, d Under dark condition. 









Zn(TFPC) (0.2 mol%) 
hν (>300 nm) 


















Table 2-17. Oxidation of benzilamine derivertives 
Entry substrate time (h) 
yield (%)a 
A B recovery 
1 R = H 1 97 trace N.D. 
2 R = o-OMe 1 58 N.D. N.D. 
3 R = m-OMe 1 95 trace N.D. 
4 R = p-OMe 1 96 2 N.D. 
5 R = p-CF3 1 77 N.D. 17 
6 R = p-Cl 1 92 N.D. 8 
7 R = p-Me 1 95 1 N.D. 
8 R = p-tBu 1 97 trace N.D. 
9  1 90 1 N.D. 









Zn(TFPC) (0.2 mol%) 
hν (>300 nm) 

















































Table 2-18. Hydroperoxygenation of styrene 
entry catalyst solvent temperature time Conversion (%)a 
   (℃) (h) A B A + B 
1 Co(TFPC) MeOH 25 24 20 22 42 
2 Co(TFPC) MeOH 0 24 34 30 64 
3 Co(TFPC) MeOH -20 24 72 3 75 
4 Co(TFPC) MeCN 25 24 45 5 50 
5 Co(TFPC) MeCN 0 24 42 2 44 
6 Co(TFPC) MeCN -20 24 12 trace 12 
a Determined by 1H NMR 
 
Entry 1 では 24時間で 42%のスチレンを変換した。しかしこのとき、反応溶液は反応が進行
するにつれて緑色から褐色に変化し、24 時間以降は反応が進行しなくなった。このことから、
触媒が分解してしまったのではないかと考えられる。 
Entry 2と Entry 3では、常温での反応では触媒が分解してしまうことを踏まえて、反応温度を
下げて行った。その結果、反応温度を下げることによって触媒が分解することを抑制でき、変換
率が向上することが明らかになった。Entry 2では反応温度が 0℃で 64%のスチレンを変換し、
Entry 3 では反応温度が-20℃で 75%のスチレンを変換することに成功した。また、温度を下げ
るにつれて、1-phenylethyl hydroperoxide (A)の生成比が向上し、acetophenone (B)の生成比が
低下していることが明らかになった。特に Entry 3では、72%の変換率で Aが生成した。 
アセトニトリルを溶媒に用いた場合でも、スチレンの還元的酸素付加反応が進行し、Entry 4




Entry 5 と Entry 6では、反応温度を下げて行った。Entry 5は Entry 4に比べてより高い選択
性でAを生成することに成功した。Entry 6では Entry 5よりさらに選択性が高くなったが、24時
間で 12%の変換率となり、反応速度が低下した。 










Entry 1 とEntry 2 の時に触媒が分解し、それ以外では触媒がほとんど分解しなかった。Bが
多く生成した時に触媒が分解していることから、AからBの反応が起こる際に触媒が分解してい
ることが示唆される。CoTDCPPを触媒にした時のスチレンの還元的酸素付加反応は菅本らに














示した。Entry 1では酸素雰囲気下で反応を行い、Entry 2では空気中で反応を行った。 






Table 2-19. Quantum NMR. 
entry catalyst solvent Condition temperature time Yield (%)a 
    (℃) (h) recovery A B Total 
1 Co(TFPC) MeCN O2 25 24 50 38 93 93 
2 Co(TFPC) MeCN Air 25 24 90 6 99 99 
a Determined by 1H NMR 
 
 
Figure 2-30. 1H NMR spectrum of reaction product (Entry 1) in CDCl3. 
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M = Co, Zn, Pd, Pt 




















































レングリコール(polyethylene glycol; PEG)はナカライテスク製を用いた。 
酢酸コバルト四水和物(Co(CH3COO)2·4H2O, 99%)はWAKO製を用いた。 
ジエチルアミン(Et2NH, ≧99.5%)、ゲンチジン酸(2,5-dihydroxybenzoic acid; DHB, C7H6O4, 
98%)、トリフルオロ酢酸ナトリウム (CF3COONa, 98%)、1,3-ジフェニルイソベンゾフラン
(1,3-diphenylisobenzofuran; DPBF, 97%) 、 ア ジ 化 ナ ト リ ウ ム (NaN3, 99%) 、
perfluoro(methylcyclohexane) (C6F11CF3) 、 benzotrifluoride (BTF, C6H5CF3) 、
tetradecafluorohexane (C6F14)、methoxyperfluorobutane (CH3OCF2R, R = -CF2CF2CF3 or 
-CF(CF3)2)、1H,1H,2H,2H-perfluorodecane-1-thiol (CF3(CF2)7CH2CH2SH, 97%)はAldrich製
を用いた。 





























第 1 章 1.1.2 測定 NMRスペクトルを参照。 (測定温度; 298 K, 周波数; 1H NMR: 400 
MHz, 19F NMR: 376 MHz, 基準; 1H NMR: CDCl3 δ = 7.26 ppm, CD3OD δ = 3.31 ppm, 
THF-d8 (CH2(3,4)) δ = 1.72 ppm, 19F NMR: CF3COOH δ = -76.55 ppm) 
 
●MALDI-TOF質量分析 
第 1章 1.1.2 測定 MALDI-TOF質量分析を参照。 
 
●紫外可視吸収スペクトル 
第 1章 1.1.2 測定 紫外可視吸収スペクトルを参照。 
 
●蛍光スペクトル 
第 1章 1.1.2 測定 蛍光スペクトルを参照。 
 
●一重項酸素発生能の評価 




管に入れ、すべて溶解した時に 0.5 mmol/Lになるように、塩酸または水酸化ナトリウムで pH = 




H2TFPC 、 Co(TFPC) 、 Zn(TFPC) 、 H2TFPC-SC10H4F17 、 Co(TFPC)-SC10H4F17 、
Zn(TFPC)-SC10H4F17 ( 約 1 µmol) を そ れ ぞ れ サ ン プ ル 管 に 入 れ 、
perfluoro(methylcyclohexane) 、 benzotrifluoride 、 tetradecafluorohexane 、












Co(TFPC)-SMal(5.0 µmol)をアセトニトリル / H2O = 1 / 1の混合溶媒(25 ml)に溶解し、0.2 
mmol/Lの溶液を調製した。その溶液(5 ml)をサンプル管に入れ、そこにCo(TFPC)-SMalに対
して 1000倍量のスチレン(0.115 ml, 1 mmol)を加えた。その後、セプタムを使って密閉し、酸素








ている相)は減圧下で乾固し、再びアセトニトリル / H2O = 1 / 1の混合溶媒(5 ml)に溶解し、そ
こにCo(TFPC)-SMalに対して 1000倍量のスチレン(0.115 ml, 1 mmol)を加え、トリエチルシラン





















H2TFPC-SAcGlc(241.2 mg, 0.1 mmol)、酢酸コバルト四水和物(249.6 mg, 1.0 mmol)をアセト
ニトリル(200 ml)に溶解し、攪拌しながら、15 時間還流した。還流後、反応溶液を放冷し、減圧
下で乾固した。この固体をクロロホルムに溶解し、この溶液を10回水洗した。この溶液を硫酸ナ
トリウムで脱水し、減圧下で乾固し、黒紫色の粉末を得た。Yield: 161.0 mg (65.3%). Anal. 
Calcd for Co(TFPC)-SAcGlc·CHCl3 (C103H91CoF16N5O36S4·CHCl3): C, 48.31; H, 3.59; N, 
2.71 Found: C, 48.32; H, 3.45; N, 2.70. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C103H91CoF16N5NaO36S4+ [M+Na]+ 2487.330, Found 2487.356. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 
× 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 









後、減圧下で乾固し、緑色の粉末を得た。Yield: 251.1 mg (87.5%). Anal. Calcd for 
Co(TFPC)-SGlc·7H2O (C71H59CoF16N5O20S4·7H2O): C, 44.43; H, 3.83; N, 3.65 Found: C, 
44.61; H, 3.70; N, 3.65. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C71H59CoF16N5NaO20S4+ [M+Na]+ 1815.161, Found 1815.294. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 
× 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 









H2TFPC-SAcMal(470.0 mg, 0.13 mmol)、酢酸コバルト四水和物(329.9 mg, 1.3 mmol)をアセ
トニトリル(200 ml)に溶解し、攪拌しながら、15 時間還流した。還流後、反応溶液を放冷し、減
圧下で乾固した。この固体をクロロホルムに溶解し、この溶液を 10 回水洗した。この溶液を硫
酸ナトリウムで脱水し、減圧下で乾固し、黒紫色の粉末を得た。Yield: 450.1 mg (93.9%). Anal. 
Calcd for Co(TFPC)-SAcMal·2CHCl3 (C151H155CoF16N5O68S4·2CHCl3): C, 47.63; H, 4.10; N, 
1.82 Found: C, 47.84; H, 4.01; N, 1.83. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C151H155CoF16N5NaO68S4+ [M+Na]+ 3639.668, Found 3639.533. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 
3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 










後、減圧下で乾固し、緑色の粉末を得た。Yield: 309.4 mg (89.4%). Anal. Calcd for 
Co(TFPC)-SMal·15H2O (C95H99CoF16N5O40S4·15H2O): C, 42.07; H, 4.79; N, 2.58 Found: C, 
42.06; H, 4.11; N, 2.75. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C95H99CoF16N5NaO40S4+ [M+Na]+ 2463.372, Found 2463.311. UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 
× 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 







H2TFPP(487.5 mg, 0.5 mmol)、ZnCl2(684.2 mg, 5 mmol)にアセトン(20 ml)を加え、撹拌した。
そこへEt3N(0.1 ml)を加えた。沈殿が析出したので、酢酸(0.5 ml)を加えて再溶解させ、そのま
ま撹拌した。1 晩撹拌後、反応溶液を減圧乾固し、カラムクロマトグラフィー(Silica gel 60N, 
0.063 – 0.200 mm, 2 × 30 cm, ジクロロメタン(v) / ヘキサン(v) = 2 / 1)で展開した。赤色層(2層
目)を回収し、溶液をエバポレーターで濃縮した。析出した微結晶を吸引ろ過し、回収した。
Yield: 351.5 mg (67.7%). MALDI-TOF MS (non-matrix) Calcd for C44H8F20N4Zn+ [M]+ 





Zn(TFPP)(207.5 mg, 0.2 mmol)、AcGlcSAc(325.1 mg, 0.8 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミド
(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、3時間攪拌した。攪拌後、反応溶液をトルエン(200 ml)
に加え、5回水洗し(200 ml × 5)し、DMFを除去した。その後、有機相を回収し、硫酸ナトリウム
で脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾固した。得られ
た固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 – 0.063 mm, カ
ラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / クロロホルム(v) = 1 / 1)で展開した。目的
成分(Rf = 0.68, 酢酸エチル(v) / クロロホルム(v) = 1 / 1)を回収し、減圧下で乾固した。この粉
末をジクロロメタン(50 ml)に溶解し、貧溶媒であるヘキサン(250 ml)に加えることで、再結晶し、
グリースなどの不純物を除去した。析出した沈殿は吸引濾過により回収し、少量のジクロロメタ
ンに溶解してガラスフィルターに通した。この溶液を乾固し、赤色粉末を得た。Yield: 368.7 mg 

















減圧下で乾燥し 、青色の粉末を得た。 Yield: 73.2 mg (81.3%). Anal. Calcd for 
Zn(TFPC)-SGlc·4H2O (C71H59F16N5O20S4Zn·4H2O): C, 45.55; H, 3.61; N, 3.74 Found: C, 
45.50; H, 3.65; N, 3.76. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C71H59F16N5NaO20S4Zn+ [M+Na]+ 1820.157, Found 1820.198. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.67 (2H, d, J = 4.6 Hz, β-pyrrole H), 8.50 (2H, s, 
β-pyrrole H), 8.28 (2H, brdd, β-pyrrole H), 5.18 (2H, brdd, β-pyrroline H), 5.15 – 5.09 (4H), 
4.00 – 3.93 (4H), 3.78 – 3.75 (4H), 3.55 – 3.44 (16H). 19F NMR (376 MHz, 298K, CD3OD, 
CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -131.86 (2F), -132.09 (1F), -132.37 (1F), -133.35 (4F), 
-135.87 – -136.09 (2F), -138.42 (4F), -138.81 (2F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 
~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 
400 (78.7), 420 (352), 519 (7.47), 587 (10.5), 622 (52.9). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path 














減圧下で乾燥し 、青色の粉末を得た。 Yield: 94.8 mg (55.0%). Anal. Calcd for 
Zn(TFPC)-SMan·11H2O (C71H59F16N5O20S4Zn·11H2O): C, 42.68; H, 4.09; N, 3.51 Found: C, 
42.62; H, 3.70; N, 3.28. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C71H59F16N5NaO20S4Zn+ [M+Na]+ 1820.157, Found 1820.240. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.69 (2H, d, J = 4.3 Hz, β-pyrrole H), 8.52 (2H, s, 
β-pyrrole H), 8.32 (2H, dd, β-pyrrole H), 5.93 (4H), 5.43 (2H, β-pyrroline H), 4.25 (4H), 4.17 – 
4.11 (4H), 4.01 – 3.96 (4H), 3.93 – 3.90 (4H),3.84 – 3.72 (8H). 19F NMR (376 MHz, 298K, 
CD3OD, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -132.16 (2F), -132.56 (2F), -134.21 (4F), -135.87 
(2F), -138.31 (6F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, 
DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 400 (72.3), 421 (342), 518 (7.20), 
587 (9.40), 621 (49.3). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 420 nm, 25℃, 














減圧下で乾燥し 、青色の粉末を得た。 Yield: 74.0 mg (67.6%). Anal. Calcd for 
Zn(TFPC)-SMal·12H2O (C95H99F16N5O40S4Zn·12H2O): C, 42.77; H, 4.47; N, 2.61 Found: C, 
42.82; H, 4.65; N, 2.63. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C95H99F16N5NaO40S4Zn+ [M+Na]+ 2468.368, Found 2468.372. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.66 (2H, d, J = 4.1 Hz, β-pyrrole H), 8.48 (2H, s, 
β-pyrrole H), 8.27 (2H, brdd, β-pyrrole H), 5.31 – 5.29 (4H), 5.15 – 5.10 (6H), 4.02 – 3.85 (12H), 
3.84 – 3.66 (24H), 3.59 – 3.50 (12H). 19F NMR (376 MHz, 298K, CD3OD, CF3COOH = -76.55 
ppm): δ (ppm) = -131.43 – -131.74 (4F), -133.13 (4F), -135.90 (2F), -138.35 (4F), -138.78 (2F). 
UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length 
= 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 400 (73.3), 421 (332), 519 (7.16), 587 (9.93), 622 










Pd(TFPC)(122.5 mg, 0.1 mmol)、AcGlcSAc(161.7 mg, 0.4 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミ
ド(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、3 時間攪拌した。攪拌後、反応溶液をトルエン(200 
ml)に加え、5回水洗し(200 ml × 5)し、DMFを除去した。その後、有機相を回収し、硫酸ナトリウ
ムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾固した。得ら
れた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 – 0.063 mm, 
カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 1)で展開した。目的
成分(Rf = 0.32, 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 1) を回収し、減圧下で乾固した。この粉末
をジクロロメタン(50 ml)に溶解し、貧溶媒であるヘキサン(250 ml)に加えることで、再結晶し、グ
リースなどの不純物を除去した。析出した沈殿は吸引濾過により回収し、少量のジクロロメタン
に溶解してガラスフィルターに通した。この溶液を乾固し、緑色粉末を得た。Yield: 192.6 mg 
(76.6 %). Anal. Calcd for Pd(TFPC)-SAcGlc·CH2Cl2 (C103H91F16N5O36PdS4·CH2Cl2): C, 
48.07; H, 3.61; N, 2.70 Found: C, 48.34; H, 3.35; N, 2.81. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, 
NaTFA) Calcd for C103H91F16N5O36PdS4Na+ [M+Na]+ 2534.300, Found 2534.400. 1H NMR 
(400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.57 (4H, β-pyrrole H), 8.33 – 8.28 
(2H, β-pyrrole H), 5.86 (2H, β-pyrrolidine H), 5.37 – 5.11 (16H), 4.28 (8H), 3.88 – 3.84 (4H), 
3.24 (2H, α-pyrrolidine H), 2.58 (2H, α-pyrrolidine H), 2.21 – 2.19 (15H, OAc + N-CH3), 2.10 
– 2.06 (36H, OAc). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = 
-127.33  – -130.43 (8F, 3-PhF or 5-PhF), -133.29 – -135.46 (8F, 2-PhF or 6-PhF). UV-vis (190 
~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 
25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 408 (153), 491 (8.27), 520 (3.63), 561 (10.0), 604 (55.4). FL 













後、減圧下で乾固し、青紫色の粉末を得た。Yield: 36.2 mg (74.1%). Anal. Calcd for 
Pd(TFPC)-SGlc·9H2O (C71H59F16N5O20PdS4·9H2O): C, 42.57; H, 3.87; N, 3.50 Found: C, 
42.52; H, 3.14; N, 3.58. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C71H59F16N5NaO20PdS4+ [M+Na]+ 1862.131, Found 1862.299. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.68 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 8.63 (2H, s, 
β-pyrrole H), 8.36 (2H, β-pyrrole H), 5.43 (2H, β-pyrrole H), 5.13 – 5.07 (4H), 3.97 – 3.90 (4H), 
3.75 – 3.69 (4H), 3.49 – 3.45 (8H), 3.43 – 3.40 (8H), 3.19 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.80 (2H, 
brdd, α-pyrrolidine H), 2.25 (3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CD3OD, CF3COOH = 
-76.55 ppm): δ (ppm) = -131.66 – -131.74 (2F), -132.03 – -132.09 (1F), -132.32 – -132.42 (1F), 
-133.08 – -133.25 (4F), -134.41 – -136.64 (2F), -139.00 – -139.23 (6F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c 
= 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 
10-3/M-1 cm-1) = 408 (154), 491 (8.13), 520 (4.07), 561 (10.0), 604 (54.3). FL (c = 3.0 × 10-6 M, 









Pd(TFPC)(113.4 mg, 0.1 mmol)、AcManSAc(162.7 mg, 0.4 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミ
ド(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、1 時間攪拌した。攪拌後、反応溶液をトルエン(200 
ml)に加え、5回水洗し(200 ml × 5)し、DMFを除去した。その後、有機相を回収し、硫酸ナトリウ
ムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾固した。得ら
れた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 – 0.063 mm, 
カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 1)で展開した。目的
成分(Rf = 0.32, 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 1) を回収し、減圧下で乾固した。この粉末
をジクロロメタン(50 ml)に溶解し、貧溶媒であるヘキサン(250 ml)に加えることで、再結晶し、グ
リースなどの不純物を除去した。析出した沈殿は吸引濾過により回収し、少量のジクロロメタン
に溶解してガラスフィルターに通した。この溶液を乾固し、緑色粉末を得た。Yield: 124.3 mg 
(49.5 %). Anal. Calcd for Pd(TFPC)-SAcMan·CH2Cl2 (C103H91F16N5O36PdS4·CH2Cl2): C, 
48.07; H, 3.61; N, 2.70 Found: C, 48.06; H, 3.32; N, 2.69. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, 
NaTFA) Calcd for C103H91F16N5O36PdS4Na+ [M+Na]+ 2534.300, Found 2534.400. 1H NMR 
(400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.48 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 
8.44 (2H, s, β-pyrrole H), 8.16 (2H, β-pyrrole H), 5.82 – 5.79 (4H), 5.72 – 5.68 (4H), 5.51 – 5.40 
(8H), 5.29 (2H), 4.73 – 4.64 (4H), 4.73 – 4.64 (4H), 4.39 – 4.31 (4H), 4.30 – 4.20 (4H), 3.14 (2H, 
α-pyrrolidine H), 2.55 (2H, α-pyrrolidine H), 2.25 – 2.24 (12H, OAc), 2.14 – 2.13 (18H, OAc + 
N-CH3), 2.09 – 2.00 (21H, OAc). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 
ppm): δ (ppm) = -126.72 (1F, dd, 3JF-F = 22.6 Hz, 5JF-F = 11.3 Hz, 3-PhF or 5-PhF), -127.04 (1F, 
dd, 3JF-F = 26.3 Hz, 5JF-F = 11.3 Hz, 3-PhF or 5-PhF), -129.14 (1F, dd, 3JF-F = 26.3 Hz, 5JF-F = 
11.3 Hz, 3-PhF or 5-PhF), -129.46 (1F, dd, 3JF-F = 22.6 Hz, 5JF-F = 11.3 Hz, 3-PhF or 5-PhF), 
-130.36 (2F, dd, 3JF-F = 26.3 Hz, 5JF-F = 15.0 Hz, 3-PhF or 5-PhF), -130.57 – -130.69 (2F, 3-PhF 
or 5-PhF), -133.82 (2F, dd, 3JF-F = 26.3 Hz, 5JF-F = 11.3 Hz, 2-PhF or 6-PhF), -134.11 (1F, 
dd, 3JF-F = 26.3 Hz, 5JF-F = 11.3 Hz, 2-PhF or 6-PhF), -134.38 (1F, dd, 3JF-F = 26.3 Hz, 5JF-F = 
11.3 Hz, 2-PhF or 6-PhF), -134.61 – -134.74 (2F, 2-PhF or 6-PhF), -135.06 – -135.18 (2F, 2-PhF 
or 6-PhF). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, 
path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 408 (158), 491 (8.53), 520 (3.60), 561 
(10.4), 604 (57.7). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 408 nm, 25℃, 












減圧下で乾固し、緑色の粉末を得た。Yield: 115.3 mg (84.9%). Anal. Calcd for 
Pd(TFPC)-SMan·6H2O (C71H59F16N5O20PdS4·6H2O): C, 43.75; H, 3.67; N, 3.59 Found: C, 
43.50; H, 3.18; N, 3.63. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C71H59F16N5NaO20PdS4+ [M+Na]+ 1862.131, Found 1862.103. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.69 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 8.64 (2H, s, 
β-pyrrole H), 8.38 (2H, β-pyrrole H), 5.95 – 5.91 (4H), 5.42 (2H, β-pyrrole H), 4.25 – 4.23 (4H), 
4.15 – 4.07 (4H), 4.01 – 3.91 (8H), 3.8 – 3.76 (8H), 3.19 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.77 (2H, 
brdd, α-pyrrolidine H), 2.23 (3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CD3OD, CF3COOH = 
-76.55 ppm): δ (ppm) = -131.91 – -132.1 (1F), -132.17 – -132.27 (1F), -132.59 – -132.71 (2F), 
-133.48 – -133.65 (4F), -135.73 – -135.83 (2F), -138.35 – -138.50 (6F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c 
= 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 
10-3/M-1 cm-1) = 408 (155), 491 (7.93), 521 (3.93), 561 (9.80), 604 (53.3). FL (c = 3.0 × 10-6 M, 









Pd(TFPC)(192.6 mg, 0.1 mmol)、AcMalSAc(474.0 mg, 0.4 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミ
ド(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、2 時間攪拌した。攪拌後、反応溶液をトルエン(200 
ml)に加え、5回水洗し(200 ml × 5)し、DMFを除去した。その後、有機相を回収し、硫酸ナトリウ
ムで脱水した。これを吸引濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾固した。得ら
れた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 – 0.063 mm, 
カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 4 / 1)で展開した。目的
成分(Rf = 0.83, 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 4 / 1)を回収し、減圧下で乾固した。この粉末
をジクロロメタン(50 ml)に溶解し、貧溶媒であるヘキサン(250 ml)に加えることで、再結晶し、グ
リースなどの不純物を除去した。析出した沈殿は吸引濾過により回収し、少量のジクロロメタン
に溶解してガラスフィルターに通した。この溶液を乾固し、緑色粉末を得た。Yield: 319.3 mg 
(51.4 %). Anal. Calcd for Pd(TFPC)-SAcMal·CH2Cl2 (C151H155F16N5O68PdS4·CH2Cl2): C, 
48.66; H, 4.22; N, 1.87 Found: C, 48.60; H, 4.26; N, 1.85. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, 
NaTFA) Calcd for C151H155F16N5NaO68PdS4+ [M+Na]+ 3686.638, Found 3686.608. 1H NMR 
(400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.60 – 8.52 (4H, β-pyrrole H), 8.27 – 
8.21 (2H, β-pyrrole H), 5.49 –5.35 (14H), 5.20 – 5.00 (12H), 4.90 – 4.86 (4H), 4.66 – 4.64 (4H), 
4.28 – 4.24 (8H), 4.15 – 4.06 (8H), 4.00 – 3.97 (4H), 3.86 – 3.83 (4H), 3.11 (2H, brdd, 
α-pyrrolidine H), 2.55 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.19 – 2.00 (87H, OAc + N-CH3). 19F NMR 
(376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -127.13 (1F), -127.48 (1F), 
-128.35  (1F), -129.14 (1F), -129.84 – -130.43 (4F), -134.57 – -134.89 (4F), -135.22 (2F), 
-135.49 (2F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, 
DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 408 (156), 491 (8.00), 520 (4.63), 
560 (9.93), 604 (51.2). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 408 nm, 25℃, 














ルターに通した後、減圧下で乾固し、緑色の粉末を得た。Yield: 117.4 mg (80.2%). Anal. 
Calcd for Pd(TFPC)-SMal·15H2O (C95H99F16N5O40PdS4·15H2O): C, 41.35; H, 4.71; N, 2.54 
Found: C, 41.47; H, 4.22; N, 2.50. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C95H99F16N5NaO40PdS4+ [M+Na]+ 2510.343, Found 2510.678. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.68 (2H, d, J = 4.9 Hz, β-pyrrole H), 8.63 (2H, s, 
β-pyrrole H), 8.36 (2H, β-pyrrole H), 5.43 (2H, β-pyrrole H), 5.26 – 5.25 (4H), 5.13 – 5.01 (4H), 
4.00 – 3.83 (12H), 3.80 – 3.61 (24H), 3.56 – 3.47 (12H), 3.20 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.80 
(2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.25 (3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CD3OD, 
CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -131.13 – -131.39 (1F), -131.56 – -131.64 (1F), -131.87 – 
-131.96 (1F), -132.03 – -132.12 (1F), -132.85 – -133.03 (4F), -136.37 – -136.54 (2F), -138.92 – 
-138.99 (6F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, 
DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 408 (154), 491 (7.87), 520 (4.23), 
560 (9.63), 604 (50.1). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 408 nm, 25℃, 









Pt(TFPC)(123.1 mg, 0.1 mmol)、AcGlcSAc(162.8 mg, 0.4 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミド
(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、1時間攪拌した。攪拌後、反応溶液にクロロホルム(10 
ml)を加え、さらに純水(10 ml)を加え、攪拌してN,N-ジメチルホルムアミドを水相へ抽出した。水
洗を 10回繰り返し(10 ml × 10回)、N,N-ジメチルホルムアミドを除去した。その後、有機相を回
収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾
固した。得られた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 
– 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 1)で展
開した。目的成分(Rf = 0.35, 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 1) を回収し、減圧下で乾固し
た。この粉末を少量のジクロロメタンに溶解し、その溶液をヘキサン(250 ml)に滴下して再結晶
した。析出した沈殿を吸引濾過により回収し、少量のジクロロメタンに溶解してガラスフィルター
に通した。この溶液を乾固し、青紫色粉末を得た。Yield: 165.1 mg (85.6 %). Anal. Calcd for 
Pt(TFPC)-SAcGlc·CH2Cl2 (C103H91F16N5O36PtS4·CH2Cl2): C, 46.49; H, 3.49; N, 2.61 Found: 
C, 46.79; H, 3.15; N, 2.60. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C103H91F16N5O36PtS4Na+ [M+Na]+ 2623.362, Found 2623.364. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.57 (4H, β-pyrrole H), 8.33 – 8.28 (2H, β-pyrrole H), 
5.86 (2H, β-pyrrolidine H), 5.37 – 5.11 (16H), 4.28 (8H), 3.88 – 3.84 (4H), 3.24 (2H, 
α-pyrrolidine H), 2.58 (2H, α-pyrrolidine H), 2.21 – 2.19 (15H, OAc + N-CH3), 2.10 – 2.06 
(36H, OAc). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -127.33  
– -130.43 (8F, 3-PhF or 5-PhF), -133.29 – -135.46 (8F, 2-PhF or 6-PhF). UV-vis (190 ~ 450 nm; 
c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε 
× 10-3/M-1 cm-1) = 395 (170), 478 (8.00), 511 (3.93), 558 (11.3), 596 (54.7). FL (c = 3.0 × 10-6 M, 












減圧下で乾固し 、緑色の粉末を得た。 Yield: 43.5 mg (75.3%). Anal. Calcd for 
Pt(TFPC)-SGlc·7H2O (C71H59F16N5O20PtS4·7H2O): C, 41.48; H, 3.58; N, 3.41 Found: C, 
41.28; H, 3.15; N, 3.42. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C71H59F16N5NaO20PtS4+ [M+Na]+ 1951.193, Found 1951.103. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.69 – 8.68 (4H, β-pyrrole H), 8.43 (2H, β-pyrrole 
H), 5.52 (2H, β-pyrrole H), 5.13 – 5.07 (4H), 3.97 – 3.90 (4H), 3.75 – 3.69 (4H), 3.50 – 3.45 
(8H), 3.43 – 3.40 (8H), 3.26 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.85 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.29 
(3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CD3OD, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = 
-131.45 – -131.61 (2F), -131.86 – -131.96 (1F), -132.18 – -132.26 (1F), -132.96 – -133.14 (4F), 
-136.45 – -136.67 (2F), -139.03 – -139.21 (6F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 
1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 396 
(164), 478 (7.53), 511 (3.73), 557 (10.6), 596 (51.5). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 









Pt(TFPC)(123.1 mg, 0.1 mmol)、AcGlcSAc(162.8 mg, 0.4 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミド
(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、1時間攪拌した。攪拌後、反応溶液にクロロホルム(10 
ml)を加え、さらに純水(10 ml)を加え、攪拌してN,N-ジメチルホルムアミドを水相へ抽出した。水
洗を 10回繰り返し(10 ml × 10回)、N,N-ジメチルホルムアミドを除去した。その後、有機相を回
収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾
固した。得られた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 
– 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 1)で展
開した。目的成分(Rf = 0.43, 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 2 / 1) を回収し、減圧下で乾固し
た。この粉末を少量のジクロロメタンに溶解し、その溶液をヘキサン(250 ml)に滴下して再結晶
した。析出した沈殿を吸引濾過により回収し、少量のジクロロメタンに溶解してガラスフィルター
に通した。この溶液を乾固し、青紫色粉末を得た。Yield: 93.7 mg (48.6 %). Anal. Calcd for 
Pt(TFPC)-SAcMan (C103H91F16N5O36PtS4): C, 46.49; H, 3.49; N, 2.61 Found: C, 46.68; H, 
3.26; N, 2.62. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for C103H91F16N5O36PtS4Na+ 
[M+Na]+ 2623.362, Found 2623.187. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ 
(ppm) = 8.50 (2H, β-pyrrole H), 8.23 (2H, s, β-pyrrole H), 8.16 (2H, β-pyrrole H), 5.83 – 5.80 
(4H), 5.72 – 5.67 (4H), 5.51 – 5.40 (8H), 4.73 – 4.66 (4H), 4.39 – 4.31 (4H), 4.30 – 4.22 (4H), 
3.15 (2H, α-pyrrolidine H), 2.56 (2H, α-pyrrolidine H), 2.24 (12H, OAc), 2.14 (18H, OAc + 
N-CH3), 2.09 – 2.01 (21H, OAc). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 
ppm): δ (ppm) = -126.69 – -130.69 (8F, 3-PhF or 5-PhF), -132.84 – -134.81 (8F, 2-PhF or 
6-PhF). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, 
path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 395 (172), 478 (7.97), 511 (3.90), 558 
(11.3), 597 (54.6). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 395 nm, 25℃, 












減圧下で乾固し 、緑色の粉末を得た。 Yield: 32.1 mg (68.9%). Anal. Calcd for 
Pt(TFPC)-SMan·6H2O (C71H59F16N5O20PtS4·6H2O): C, 41.85; H, 3.51; N, 3.44 Found: C, 
40.66; H, 3.02; N, 3.45. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C71H59F16N5NaO20PtS4+ [M+Na]+ 1951.193, Found 1951.181. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.71 – 8.69 (4H, β-pyrrole H), 8.45 (2H, β-pyrrole 
H), 5.95 – 5.92 (4H), 5.52 (2H, β-pyrrole H), 4.25 – 4.23 (4H), 4.15 – 4.07 (4H), 4.02 – 3.95 
(8H), 3.87 – 3.75 (8H), 2.85 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.30 (3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 
MHz, 298K, CD3OD, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -131.76 (1F), -132.02 (1F), -132.45 
(2F), -133.44 (4F), -135.81 (2F), -138.39 (6F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 
1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 408 
(155), 491 (7.93), 521 (3.93), 561 (9.80), 604 (53.3). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 









Pt(TFPC)(123.0 mg, 0.1 mmol)、AcMalSAc(277.7 mg, 0.4 mmol)にN,N-ジメチルホルムアミド
(20 ml)、ジエチルアミン(2 ml)を加えて、1時間攪拌した。攪拌後、反応溶液にクロロホルム(10 
ml)を加え、さらに純水(10 ml)を加え、攪拌してN,N-ジメチルホルムアミドを水相へ抽出した。水
洗を 10回繰り返し(10 ml × 10回)、N,N-ジメチルホルムアミドを除去した。その後、有機相を回
収し、硫酸ナトリウムで脱水した。これを濾過し、硫酸ナトリウムを除去した。濾液を減圧下で乾
固した。得られた固体をシリカゲルカラムクロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 
– 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 4 / 1)で展
開した。目的成分(Rf = 0.48, 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 4 / 1) を回収し、減圧下で乾固し
た。この粉末を少量のジクロロメタンに溶解し、その溶液をヘキサン(250 ml)に滴下して再結晶
した。析出した沈殿を吸引濾過により回収し、少量のジクロロメタンに溶解してガラスフィルター
に通した。この溶液を乾固し、青紫色粉末を得た。Yield: 242.6 mg (64.6 %). Anal. Calcd for 
Pt(TFPC)-SAcMal·CH2Cl2 (C151H155F16N5O68PtS4·CH2Cl2): C, 47.54; H, 4.12; N, 1.82 Found: 
C, 47.58; H, 3.85; N, 1.80. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C151H155F16N5NaO68PtS4+ [M+Na]+ 3775.700, Found 3775.520. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.58 (4H, β-pyrrole H), 8.35 – 8.28 (2H, β-pyrrole H), 
5.88 (4H), 5.48 – 5.34 (14H), 5.16 – 5.00 (12H), 4.90 – 4.86 (4H), 4.67 – 4.64 (4H), 4.28 – 4.24 
(8H), 4.15 – 4.06 (8H), 4.00 – 3.97 (4H), 3.86 – 3.83 (4H), 3.28 (2H, α-pyrrolidine H), 2.57 (2H, 
α-pyrrolidine H), 2.19 – 2.00 (87H, OAc + N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, 
CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -126.96 – -130.34 (8F, 3-PhF or 5-PhF), -133.27 – -135.68 
(8F, 2-PhF or 6-PhF). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 
M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 395 (169), 477 (7.93), 511 
(3.80), 558 (11.1), 596 (53.9). FL (c = 3.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, λex = 395 nm, 














ルターに通した後、減圧下で乾固し、青紫色の粉末を得た。Yield: 58.8 mg (76.1%). Anal. 
Calcd for Pt(TFPC)-SMal·14H2O (C95H99F16N5O40PtS4·14H2O): C, 40.31; H, 4.52; N, 2.47 
Found: C, 40.32; H, 3.74; N, 2.44. MALDI-TOF MS (m/z, DHB, NaTFA) Calcd for 
C95H99F16N5NaO40PtS4+ [M+Na]+ 2599.404, Found 2599.282. 1H NMR (400 MHz, 298K, 
CD3OD, CHD2OD = 3.31 ppm): δ (ppm) = 8.69 – 8.67 (4H, β-pyrrole H), 8.43 (2H, β-pyrrole 
H), 5.49 (2H, β-pyrrole H), 5.26 – 5.25 (4H), 5.13 – 5.09 (4H), 4.00 – 3.84 (12H), 3.80 – 3.61 
(24H), 3.56 – 3.46 (12H), 3.18 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.78 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 
2.24 (3H, s, N-CH3). 19F NMR (376 MHz, 298K, CD3OD, CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = 
-131.21 – -131.31 (1F), -131.49 – -131.59 (1F), -131.80 – -131.89 (1F), -131.95 – -132.05 (1F), 
-132.78 – -132.92 (4F), -136.35 – -136.54 (2F), -138.95 – -139.16 (6F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c 
= 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, DMSO, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 
10-3/M-1 cm-1) = 396 (163), 477 (7.97), 511 (4.03), 558 (10.2), 596 (48.8). FL (c = 3.0 × 10-6 M, 








H2TFPC(517.3 mg, 0.50 mmol)、1H,1H,2H,2H-perfluorodecane-1-thiol(962.3 mg, 2.0 mmol)
をN,N-ジメチルホルムアミド(20 ml)に溶解し、そこにジエチルアミン(2 ml)を加えて、1時間攪拌
した。攪拌後、反応溶液を減圧下で乾固した。得られた固体を酢酸エチルに溶解し、そこに
Silica gel 60(約 10 g, Mesh: 0.040 – 0.063 mm)を入れ、濃縮し、反応生成物をシリカゲルに吸
着した。これにヘキサン(約 20 ml)を加え、シリカゲルカラムの上層に積み、シリカゲルカラムク
ロマトグラフィー(充填剤: Silica gel 60, Mesh: 0.040 – 0.063 mm, カラム長: 4.5 cm × 45 cm, 展
開溶媒: 酢酸エチル(v) / ヘキサン(v) = 1 / 4)で展開した。目的成分(Rf = 0.83, 酢酸エチル
(v) / ヘキサン(v) = 1 / 4) を回収し、減圧下で乾固した。この粉末を少量の酢酸エチルに溶解
してガラスフィルターに通した。この溶液を乾固し、緑色粉末を得た。Yield: 996.8 mg (69.2 %). 
MALDI-TOF MS (m/z, DHB) Calcd for C87H32F84N5S4+ [M-H]+ 2870.020, Found 2869.954. 1H 
NMR (400 MHz, 298K, CDCl3, CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.73 (2H, d, J = 4.9 Hz, 
β-pyrrole H), 8.51 (2H, s, β-pyrrole H), 8.41 (2H, d, 4.9 Hz, β-pyrrole H), 5.34 (2H, brdd, 
β-pyrrolidine H), 3.47 – 3.43 (8H), 3.14 (2H, brdd, α-pyrrolidine H), 2.74 – 2.61 (10H), 2.20 
(3H, N-CH3), -1.75 (2H, s, NH). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, CF3COOH = -76.55 ppm): 
δ (ppm) = -79.78 (12F, t, 3JF-F = 11.3 Hz, CF3), -112.70 – -112.87 (8F), -120.52 (8F), -120.81 
(16F), -121.65 (8F), -122.06 (8F), -131.33 (2F), -131.83 – -131.93 (2F), -132.63 – -132.79 (4F), 
-133.87 (2F), -135.22 – -135.39 (4F), -135.77 (2F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 
~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, THF, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 410 
(202), 506 (18.6), 532 (6.39), 600 (5.75), 654 (52.2). FL (c = 3.0 × 10-6 M, THF, path length = 1 








H2TFPC-SC10H4F17(289.3 mg, 0.1 mmol)、Co(CH3COO)2 ·4H2O(256.2 mg, 1.0 mmol)、





液を冷凍庫(-20℃)に入れて放置し、再結晶した。Yield: 247.1 mg (83.8%). MALDI-TOF MS 
(m/z, DHB) Calcd for C87H32CoF84N5S4+ [M+H]+ 2928.953, Found 2928.945. UV-vis (190 ~ 
450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 ~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, THF, path length = 1 cm, 25℃): 
λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 413 (169), 493 (8.25), 608 (34.8). FL (c = 3.0 × 10-6 M, THF, path 




H2TFPC-SC10H4F17(288.3 mg, 0.1 mmol)、ZnCl2(159.8 mg, 1.2 mmol)、CH3COONa(851.8 





て放置し、再結晶した。Yield: 205.2 mg (69.6%). MALDI-TOF MS (m/z, DHB) Calcd for 
C87H32F84N5S4Zn+ [M+H]+ 2933.949, Found 2933.974. 1H NMR (400 MHz, 298K, CDCl3, 
CHCl3 = 7.26 ppm): δ (ppm) = 8.60 (2H, β-pyrrole H), 8.45 (2H, s, β-pyrrole H), 8.25 (2H, 
β-pyrrole H), 5.20 (2H, br, β-pyrrolidine H), 3.49 (8H), 3.05 (2H, br, α-pyrrolidine H), 2.87 – 
2.72 (10H), 2.08 (3H, N-CH3), -1.75 (2H, s, NH). 19F NMR (376 MHz, 298K, CDCl3, 
CF3COOH = -76.55 ppm): δ (ppm) = -80.29 (12F, t, 3JF-F = 17.3 Hz, CF3), -112.87 (8F), -120.69 
(8F), -120.92 (16F), -121.78 (8F), -122.26 (8F), -125.30 (8F), -133.62 (2F), -134.09 (2F), 
-134.80 (4F), -135.56 (2F), -136.85 – -138.37 (6F). UV-vis (190 ~ 450 nm; c = 3.0 × 10-6 M, 450 
~ 1100 nm; c = 15.0 × 10-6 M, THF, path length = 1 cm, 25℃): λ/nm (ε × 10-3/M-1 cm-1) = 398 
(80.5), 418 (344), 518 (7.41), 585 (10.5), 619 (58.3). FL (c = 3.0 × 10-6 M, THF, path length = 1 













ルに溶解しない 。そのため 、 H2TFPC-SGlc または H2TFPC-SMalの前駆体である













































































































































Co(TFPC)-SC10H4F17 と Zn(TFPC)-SC10H4F17 の 合 成 は 、 ま ず 、 H2TFPC と
1H,1H,2H,2H-perfluorodecane-1-thiolとの反応により、H2TFPC-SC10H4F17を合成した後、それ
ぞれ対応する金属塩との反応により合成した(Scheme 3-6, 3-7, 3-8)。これは、Co(TFPC)や
Zn(TFPC) を 1H,1H,2H,2H-perfluorodecane-1-thiol と 反 応 さ せ る と 、


























































































のピロール環に由来する 6プロトン分のピークが 8.7 – 8.2 ppmに観測される。糖のアノマー位
以外のピークは 4.5 – 3.2 ppm付近に観測される。これらの強度比から、Zn(TFPC)に対して糖が
4つ連結した構造であることが明らかになった。 




Figure 3-3. 1H NMR spectra of Zn(TFPC)-SGlc, Zn(TFPC)-SMan and Zn(TFPC)-SMal in 














Figure 3-4. 19F NMR spectra of Zn(TFPC) in THF-d8, Zn(TFPC)-SGlc in CD3OD , 









Zn(TFPC)-SC10H4F17のTHF-d8中での19F NMRスペクトルをFigure 3-5に示した。19F NMRス










Figure 3-5. 19F NMR spectrum of Zn(TFPC)-SC10H4F17 in THF-d8. (376 MHz, 298 K, 


















Figure 3-6. Crystal structure of Zn(TFPP)-SAcGlc · hexane · 2CH2Cl2. Solvent molecules and 
hydrogen atoms are omitted for clarity. The thermal ellipsoids are shown at 50% probability 




Table 3-1. Crystal and experimental data. 
Compound: Zn(TFPP)-SAcGlc · hexane · 2CH2Cl2 
Chemical formula: C108H102Cl4F16N4O36S4Zn 
Formula weight: 2671.41 
T = 93 K 
Crystal size = 0.10 × 0.05 × 0.01 mm3 
Crystal system: monoclinic 
Space group: C2 (#5) 
a = 47.79(2) Å  
b = 7.187(3) Å β = 105.799(6) º 
c = 18.379(7) Å  
V = 6073(4) Å3 Z = 2 
R [I > 2σ(I)]: R1 = 0.0886 
R (all data): R1 = 0.1005, wR2 = 0.2267 











Table 3-2. Selected bond length (Å). 
Zn1–N1 Zn1–N2 S1–C14 S1–C17 S2–C34 S2–C37 
2.042(5) 2.073(6) 1.775(7) 1.814(6) 1.771(7) 1.817(7) 
 
Table 3-3. Selected bond angles (º). 
N1–Zn1–N11 N2–Zn1–N21 C14–S1–C17 C34–S2–C37 C14–S1–C17 C34–S2–C37 











Pd(TFPC)-SGlc 、 Pd(TFPC)-SMan 、 Pd(TFPC)-SMal 、 Pt(TFPC)-SGlc 、 Pt(TFPC)-SMan 、













Figure 3-8. UV-vis spectra of Zn(TFPC), Zn(TFPC)-SGlc, Zn(TFPC)-SMan and 
Zn(TFPC)-SMal in DMSO. 
 
 
Figure 3-9. UV-vis spectra of Pd(TFPC), Pd(TFPC)-SGlc, Pd(TFPC)-SMan and 





















Figure 3-11. UV-vis spectra of Co(TFPC) in DMSO and Co(TFPC)-SC10H4F17 in THF. 
 
 










Figure 3-13. Fluorescence emission spectra of Zn(TFPC) (in DMSO), Zn(TFPC)-SGlc (in 



















ることが明らかになった(Figure 3-14 B)。 
 
H2TFPC の一重項酸素発生能 を 基準に し た 時の Zn(TFPC) 、 Zn(TFPC)-SGlc 、
Zn(TFPC)-SMalの一重項酸素発生能をTable 3-4にまとめた。 
 
Table 3-4. The relative magnitudes of the singlet oxygen generating ability (k/𝑘𝐻2𝑇𝑇𝑇𝑇) 

















Figure 3-14. Plots of ln(A/A0) vs. light irradiation time. A: The magnitude of the reactive oxygen 
species generating ability of photosensitizers. B: Magnitude of the reactive oxygen species 










Co(TFPC)-SGlc、Co(TFPC)-SMal、Zn(TFPC)-SGlc、Zn(TFPC)-SMal (約 1 µmol)をサンプ
ル管に入れ、すべて溶解した時に 0.5 mmol/Lになるように、塩酸または水酸化ナトリウムで pH 
= 1から pH = 13に調製した水溶液(約 2 ml)を加えた。その後、メンブレンフィルターでろ過し、
1 mm石英セルに溶液を入れ、可視部の吸収スペクトルを測定した。 
Figure 3-15に、水の pHを塩酸または水酸化ナトリウムで、pH = 1から 13 まで変えた時の、
Co(TFPC)-SGlc、Co(TFPC)-SMal、Zn(TFPC)-SGlc、Zn(TFPC)-SMalの溶解性を示した図を示
した。Co(TFPC)-SGlc、Co(TFPC)-SMal、Zn(TFPC)-SGlc、Zn(TFPC)-SMal (約 1 µmol)をサン
プル管に入れ、すべて溶解した時に 0.5 mmol/L になるように、塩酸または水酸化ナトリウムで
pH = 1 から pH = 13 に調製した水溶液 (約 2 ml)を加えている。Co(TFPC)-SGlc、
Co(TFPC)-SMal、Zn(TFPC)-SGlc、Zn(TFPC)-SMalは pH = 7付近では、僅かに水に溶ける程
度だった。酸性に傾けていき、pHが 4付近になると、錯体が溶解し始め、pH = 1では完全に溶
解した。塩基性に傾けると、Co(TFPC)-SGlc と Zn(TFPC)-SGlc はあまり溶解しなかったが、
Co(TFPC)-SMal と Zn(TFPC)-SMalは pH = 12付近で完全に溶解した。 
Co(TFPC)-SMalの吸収スペクトルは pH = 1の塩酸中で経時変化を示した(Figure 3-16)。pH 
= 1の塩酸に溶かしてから 1時間後に、611 nmに吸収極大をもつ波形に変化し、そこから徐々
に 611 nmの吸収極大の吸光度が減少していき、613 nmに吸収極大をもつ波形に変化した。
また、Co(TFPC)-SMalの吸収スペクトルは pH = 13の水酸化ナトリウム水溶液中でも経時変化
を示した(Figure 3-17)。pH = 13の水酸化ナトリウム水溶液中では、溶かした直後には 600 nm
に吸収極大をもっていたが、12時間後には 618 nmに変化していった。なぜ経時変化を示すの
かは今のところ不明である。 
Zn(TFPC)-SMalの吸収スペクトルはpH = 1の塩酸中で経時変化を示した(Figure 3-18)。pH 
= 1の塩酸に溶かしてから徐々に、649 nmに吸収帯が現れ、618 nmの吸収帯の吸光度が減少
した。649 nmの吸収はH2TFPC-SMalの吸収帯なので、Zn(TFPC)-SMal はpH = 1の塩酸中で
は、骨格の中心の亜鉛が外れていくことが明らかになった。一方、Zn(TFPC)-SMalの吸収スペ
















Figure 3-15. Solubility of Co(TFPC)-SGlc, Co(TFPC)-SMal, Zn(TFPC)-SGlc, Zn(TFPC)-SMal. 
 
Co(TFPC)-SGlc 








Figure 3-16. UV-vis spectral changes of Co(TFPC)-SMal in H2O (pH = 1). 
 
 




































Figure 3-20. Solubility of H2TFPC and H2TFPC-SC10H4F17. (A: perfluoro(methylcyclohexane), 
B: benzotrifluoride, C: tetradecafluorohexane, D: methoxyperfluorobutane) 
 
H2TFPC は perfluoro(methylcyclohexane) 、 benzotrifluoride 、 tetradecafluorohexane 、
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Figure 3-21. Solubility of Co(TFPC) and Co(TFPC)-SC10H4F17. (A: 









A B C D 












Figure 3-22. Solubility of Zn(TFPC) and Zn(TFPC)-SC10H4F17. (A: 














A B C D 












Figure 3-23. UV-vis spectrum of Zn(TFPC)-SC10H4F17 in perfluoro(methylcyclohexane). 
 
 
Table 3-5. Concentration of Zn(TFPC)-SC10H4F17. 
 Abs. (415 nm) 濃度 (mol/L) 




























entry catalyst solvent temperature time Conversion (%)a 
   (℃) (h) A B A + B 
1 Co(TFPC)-SAcGlc MeOH 25 24 17 22 49 
2 Co(TFPC)-SAcMal MeOH 25 24 16 27 43 
3 Co(TFPC)-SAcGlc MeCN 25 24 54 6 60 
4 Co(TFPC)-SAcMal MeCN 25 24 59 6 65 
5 Co(TFPC)-SGlc MeOH/H2O 25 24 22 71 93 
6 Co(TFPC)-SMal MeOH/H2O 25 24 15 85 100 
7 Co(TFPC)-SGlc MeCN/H2O 25 3 72 28 100 
8 Co(TFPC)-SMal MeCN/H2O 25 3 71 29 100 
9 Co(TFPC)-SMal MeCN/H2O 0 3 8 trace 8 
10 Co(TFPC)-SMal H2O (pH = 2) 25 24 75 25 100 
11 Co(TFPC)-SMal H2O (pH = 12) 25 24 19 57 76 
12 Co(TFPC)-SGlc DMSO 25 24 N. D. N. D. 0 
13 Co(TFPC)-SGlc DMSO/H2O 25 24 N. D. N. D. 0 
a Determined by 1H NMR. 
 
Co(TFPC)-SAcGlc と Co(TFPC)-SAcMal はメタノールにもアセトニトリルにも溶解するため、
連結する糖鎖の種類の違いによる触媒活性の違いを検討した。Entry 1 と Entry 2で示したよう











媒活性に違いは見られなかった。メタノールを溶媒に用いた場合では、第 2 章の Co(TFPC)の
触媒反応と同様に、反応が進行するにつれて緑色から褐色に変化し、24 時間以降は反応が
進行しなくなった。このことから、触媒が分解してしまったのではないかと考えられる。 
また、Entry 3 と Entry 4 で示したように、アセトニトリル中で触媒反応を行った場合でも、
Co(TFPC)-SAcGlc と Co(TFPC)-SAcMal の触媒活性に違いは見られなかった。 
Co(TFPC)-SGlcとCo(TFPC)-SMalは水に溶解するが、溶解性が高くないため、メタノール
/H2O = 1/1またはアセトニトリル/H2O = 1/1の混合溶液を溶媒に用いて触媒活性の違いを検討
した。Entry 5 とEntry 6で示したように、メタノール/H2O = 1/1の混合溶液中で触媒反応を行っ
た場合では、Co(TFPC)-SGlcとCo(TFPC)-SMal のどちらも 24 時間でほとんどのスチレンを
1-phenylethyl hydroperoide (A)またはacetophenone (B)へ変換した。このとき、Bへの変換率が







変えることに成功した。Entry 9 では反応温度を 0℃にして反応を行ったが、反応速度が著しく
低下する結果となった。 
Co(TFPC)-SMalは pH = 7付近の水には溶解しにくいが、酸性条件下や塩基性条件下では
溶解する。そのため、pH = 2の塩酸中や、pH = 12の水酸化ナトリウム水溶液中で溶媒の違い
による触媒活性の違いを検討した。Entry 10とEntry 11で示したように、pH = 2の塩酸中ではA
が選択的に、pH = 12の水酸化ナトリウム水溶液中では Bが選択的に生成した。 








をおこなった際のスチレンから 1-phenylethyl hydroperoide (A)またはacetophenone (B)への変
換率をTable 3-7にまとめた。溶媒はアセトニトリル / H2O = 1 / 1で、反応温度は 25℃である。 
 
Table 3-7 
Number of times Conversion (%)a 
 A B A + B 
1 75 19 94 
2 82 12 94 
3 65 4 69 
4 59 4 63 
5 44 2 46 





















研究の中で 、 水溶性の錯体 、 Co(TFPC)-SGlc 、 Co(TFPC)-SMal 、 Zn(TFPC)-SGlc 、
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X-ray Structure Reports 
 
以下のルールに従って X-ray Structure Reports をまとめた。 
Fugure SN*-1・・・・・ORTEP drawing 
Table SN*-1・・・・・Atomic ccordinations and Biso/Beq (and occupancy) 
Table SN*-2・・・・・Anisotropic displacement parameters 
Table SN*-3・・・・・Bond length (Å) 
Table SN*-4・・・・・Bond angles (deg.) 
Table SN*-5・・・・・Fragment Analysis (ある場合のみ。ない場合は省略した。) 
*N = 章番号 
 
第 1章 
Figure S1-1a, Table S1-1a, 2a, 3a, 4a 
2,3,4,6-tetra-O-acethyl-1-S-acethyl-α-D-mannopyranose (AcManSAc) 
 
Figure S1-1b, Table S1-1b, 2b, 3b, 4b 
2,3,4,6-tetra-O-acethyl-α-D-glucopyranosyl-(1→4)-2,3,4,6-tetra-O-acethyl-1-S-acethyl- 





























































Figure S1-1a. ORTEP drawing of AcManSAc. Hydrogen atoms are omitted for clarity. The 







Table S1-1a. Atomic coordinates and Biso/Beq 
 
atom    x    y    z  Beq 
S(1)    0.07587(8)  0.85119(8)  0.50880(6)  1.36(2) 
O(1)    0.3493(3)  0.9481(3)  0.5658(2)  1.18(4) 
O(2)    0.2172(3)  0.7792(3)  0.3276(2)  1.56(4) 
O(3)    0.4074(2)  0.7097(3)  0.7203(2)  1.23(4) 
O(4)    0.3228(3)  0.5105(3)  0.8087(2)  1.66(4) 
O(5)    0.2379(2)  0.8284(3)  0.8887(2)  1.28(4) 
O(6)    0.0211(3)  0.7131(3)  0.8602(2)  1.80(4) 
O(7)    0.2651(3)  1.1280(3)  0.8338(2)  1.26(4) 
O(8)    0.4789(3)  1.1328(4)  0.9384(3)  3.99(8) 
O(9)    0.3663(3)  1.2376(3)  0.4959(2)  1.60(4) 
O(10)   0.3057(3)  1.4699(3)  0.5425(2)  1.86(5) 
C(1)    0.2626(3)  0.8200(4)  0.5683(3)  1.19(5) 
C(2)    0.2608(3)  0.7577(4)  0.6899(3)  1.00(5) 
C(3)    0.2208(4)  0.8793(4)  0.7720(3)  1.17(5) 
C(4)    0.3173(4)  1.0132(4)  0.7620(3)  1.15(5) 
C(5)    0.3038(4)  1.0655(4)  0.6371(3)  1.13(5) 
C(6)    0.3978(4)  1.1977(4)  0.6137(3)  1.44(6) 
C(7)    0.1053(4)  0.8283(4)  0.3600(3)  1.26(5) 
C(8)   -0.0235(4)  0.8744(4)  0.2832(3)  1.82(6) 
C(9)    0.4230(4)  0.5766(4)  0.7729(3)  1.29(6) 
C(10)   0.5762(4)  0.5227(4)  0.7738(3)  1.95(6) 
C(11)   0.1287(4)  0.7401(4)  0.9211(3)  1.43(6) 
C(12)   0.1637(4)  0.6852(4)  1.0408(3)  1.91(6) 
C(13)   0.3564(4)  1.1745(4)  0.9235(3)  1.71(6) 
C(14)   0.2806(4)  1.2791(4)  0.9975(3)  1.81(6) 
C(15)   0.3186(3)  1.3763(4)  0.4711(3)  1.31(6) 
C(16)   0.2812(4)  1.3947(4)  0.3463(3)  1.62(6) 
 




Table S1-2a. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
S(1)   0.0124(4) 0.0235(4) 0.0160(4)  0.0012(4)  0.0021(3) -0.0020(3) 
O(1)   0.014(1) 0.014(1) 0.018(2)  0.0009(9)  0.0047(9)  -0.0000(9) 
O(2)   0.017(1) 0.027(2) 0.016(2)  0.005(1)  0.0040(9)  -0.000(1) 
O(3)   0.014(1) 0.016(1) 0.016(1)  -0.0004(9)  0.0013(9)  0.0022(9) 
O(4)   0.023(2) 0.019(2) 0.021(2) -0.006(1)  0.001(1)  0.006(1) 
O(5)   0.018(1) 0.018(2) 0.013(1) -0.001(1)  0.0038(8)  0.0005(9) 
O(6)   0.019(2) 0.030(2) 0.020(2) -0.003(1)  0.005(1) -0.002(1) 
O(7)   0.019(2) 0.016(1) 0.013(2)  0.0038(9)  -0.0001(9) -0.0042(9) 
O(8)   0.019(2) 0.082(3) 0.049(2)  0.009(2) -0.010(2) -0.037(2) 
O(9)   0.030(2) 0.014(1) 0.018(2)  0.003(1)  0.005(1)  0.0017(9) 
O(10)  0.031(2) 0.018(2) 0.022(2)  0.004(1)  0.004(1) -0.004(1) 
C(1)   0.013(2) 0.017(2) 0.015(2)  -0.000(2)  0.003(2)  -0.001(2) 
C(2)   0.010(2) 0.012(2) 0.015(2)  -0.000(2)  0.002(2)  -0.001(2) 
C(3)   0.017(2) 0.015(2) 0.012(2)  0.003(2)  0.002(2)  0.002(2) 
C(4)   0.015(2) 0.013(2) 0.016(2)  0.004(2)  0.003(2) -0.001(2) 
C(5)   0.014(2) 0.014(2) 0.016(2)  0.001(2)  0.003(2)  -0.000(2) 
C(6)   0.019(2) 0.017(2) 0.019(2)  0.000(2)  0.004(2)  0.002(2) 
C(7)   0.017(2) 0.012(2) 0.019(2) -0.006(2)  0.004(2)  0.001(2) 
C(8)   0.021(2) 0.029(2) 0.020(2)  0.001(2)  0.001(2)  0.001(2) 
C(9)   0.022(2) 0.012(2) 0.014(2)  0.001(2)  -0.001(2) -0.003(2) 
C(10)  0.022(2) 0.018(2) 0.034(2)  0.002(2) -0.002(2)  0.004(2) 
C(11)  0.017(2) 0.018(2) 0.020(2)  0.002(2)  0.006(2) -0.003(2) 
C(12)  0.025(2) 0.028(2) 0.021(2) -0.004(2)  0.008(2)  0.006(2) 
C(13)  0.022(2) 0.024(2) 0.019(2) -0.009(2)  0.003(2) -0.003(2) 
C(14)  0.033(2) 0.021(2) 0.016(2) -0.004(2)  0.004(2) -0.002(2) 
C(15)  0.012(2) 0.016(2) 0.023(2) -0.002(2)  0.005(2)  0.001(2) 
C(16)  0.020(2) 0.020(2) 0.022(2)  0.002(2)  0.004(2)  0.001(2) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S1-3a. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
S(1) C(1) 1.829(3)  S(1) C(7) 1.799(3)  
O(1) C(1) 1.411(4)  O(1) C(5) 1.435(4)  
O(2) C(7) 1.211(4)  O(3) C(2) 1.439(4)  
O(3) C(9) 1.358(4)  O(4) C(9) 1.202(4)  
O(5) C(3) 1.443(4)  O(5) C(11) 1.362(4)  
O(6) C(11) 1.203(4)  O(7) C(4) 1.444(4)  
O(7) C(13) 1.364(4)  O(8) C(13) 1.190(5)  
O(9) C(6) 1.438(4)  O(9) C(15) 1.356(4)  
O(10) C(15) 1.205(4)  C(1) C(2) 1.536(5)  
C(2) C(3) 1.528(5)  C(3) C(4) 1.514(5)  
C(4) C(5) 1.536(5)  C(5) C(6) 1.516(5)  
C(7) C(8) 1.495(5)  C(9) C(10) 1.493(5)  
C(11) C(12) 1.502(5)  C(13) C(14) 1.495(5)  






Table S1-4a. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
C(1) S(1) C(7) 98.42(14)  C(1) O(1) C(5) 114.0(3) 
C(2) O(3) C(9) 116.5(3)  C(3) O(5) C(11) 115.0(3) 
C(4) O(7) C(13) 117.4(3)  C(6) O(9) C(15) 118.6(3) 
S(1) C(1) O(1) 112.5(2)  S(1) C(1) C(2) 109.6(2) 
O(1) C(1) C(2) 111.5(3)  O(3) C(2) C(1) 105.4(3) 
O(3) C(2) C(3) 109.1(3)  C(1) C(2) C(3) 109.9(3) 
O(5) C(3) C(2) 110.7(3)  O(5) C(3) C(4) 107.9(3) 
C(2) C(3) C(4) 111.0(3)  O(7) C(4) C(3) 108.0(3) 
O(7) C(4) C(5) 109.2(3)  C(3) C(4) C(5) 108.4(3) 
O(1) C(5) C(4) 108.8(3)  O(1) C(5) C(6) 106.5(3) 
C(4) C(5) C(6) 114.2(3)  O(9) C(6) C(5) 107.3(3) 
S(1) C(7) O(2) 122.8(3)  S(1) C(7) C(8) 112.5(3) 
O(2) C(7) C(8) 124.7(3)  O(3) C(9) O(4) 123.0(3) 
O(3) C(9) C(10) 111.2(3)  O(4) C(9) C(10) 125.8(3) 
O(5) C(11) O(6) 123.1(3)  O(5) C(11) C(12) 110.1(3) 
O(6) C(11) C(12) 126.7(3)  O(7) C(13) O(8) 122.6(4) 
O(7) C(13) C(14) 110.9(3)  O(8) C(13) C(14) 126.5(4) 
O(9) C(15) O(10) 123.5(3)  O(9) C(15) C(16) 111.2(3) 







Figure S1-1b. ORTEP drawing of AcMalSAc. Hydrogen atoms are omitted for clarity. The 







Table S1-1b. Atomic coordinates and Biso/Beq 
 
atom    x    y    z  Beq 
S1      1.12125(9)  1.08120(8)  1.16747(5)  2.80(3) 
O1      1.0638(3)  1.0662(2)  1.05624(12)  2.36(5) 
O2      1.3375(3)  1.0110(3)  1.1454(2)  5.44(11) 
O3      1.0315(3)  0.8697(2)  1.16135(12)  2.15(5) 
O4      0.8508(3)  0.8615(3)  1.20670(12)  2.74(6) 
O5      0.8351(3)  0.8349(2)  1.07116(12)  2.17(5) 
O6      0.9249(3)  0.6959(3)  1.10006(13)  2.90(6) 
O7      0.9278(3)  0.8931(2)  0.95365(11)  2.14(5) 
O8      0.9363(5)  1.1455(4)  0.9654(3)  6.38(11) 
O9      1.0091(12)  1.2471(5)  0.8927(4)  15.0(4) 
O10     0.7426(3)  0.9446(3)  0.91407(12)  2.63(6) 
O11     0.9044(3)  0.7123(2)  0.91103(12)  2.22(5) 
O12     0.7700(3)  0.6499(3)  0.9747(2)  3.15(6) 
O13     0.8369(3)  0.7408(2)  0.78999(12)  2.45(5) 
O14     1.0350(3)  0.7038(3)  0.7850(2)  3.10(6) 
O15     0.8423(3)  0.9437(3)  0.75950(12)  2.56(6) 
O16     0.6830(3)  0.9010(3)  0.70343(13)  3.16(6) 
O17     0.5920(3)  1.0478(3)  0.8368(2)  3.70(7) 
O18     0.5411(5)  1.1187(4)  0.9231(3)  6.41(12) 
C1      1.0919(4)  1.0043(3)  1.1047(2)  2.14(7) 
C2      0.9864(4)  0.9373(3)  1.1178(2)  1.82(6) 
C3      0.9514(4)  0.8808(3)  1.0608(2)  1.85(6) 
C4      0.9358(4)  0.9489(3)  1.0082(2)  1.94(7) 
C5      1.0494(4)  1.0130(3)  1.0020(2)  2.17(7) 
C6      1.0411(4)  1.0866(4)  0.9531(2)  2.93(8) 
C7      1.2787(5)  1.0681(4)  1.1740(3)  3.97(11) 
C8      1.3313(6)  1.1351(5)  1.2193(4)  6.1(2) 
C9      0.9557(4)  0.8386(3)  1.2041(2)  2.20(7) 
C10     1.0177(5)  0.7699(4)  1.2441(2)  3.10(9) 
C11     0.8332(4)  0.7424(3)  1.0921(2)  2.37(7) 
C12     0.7071(4)  0.7116(4)  1.1053(2)  2.99(8) 
C13     0.9308(10)  1.2301(6)  0.9329(5)  8.7(3) 
C14     0.8188(9)  1.2894(6)  0.9619(5)  9.5(3) 




C16     0.8170(4)  0.7839(4)  0.8929(2)  2.31(7) 
C17     0.8584(4)  0.8176(3)  0.8323(2)  2.24(7) 
C18     0.7848(4)  0.9055(4)  0.8123(2)  2.35(7) 
C19     0.7902(4)  0.9836(4)  0.8596(2)  2.60(8) 
C20     0.7175(4)  1.0735(4)  0.8451(2)  3.05(9) 
C21     0.8700(4)  0.6487(3)  0.9532(2)  2.27(7) 
C22     0.9714(5)  0.5835(4)  0.9703(2)  3.05(8) 
C23     0.9333(4)  0.6903(4)  0.7698(2)  2.70(8) 
C24     0.8922(6)  0.6157(5)  0.7255(3)  4.39(11) 
C25     0.7821(4)  0.9369(4)  0.7073(2)  2.49(8) 
C26     0.8523(4)  0.9820(4)  0.6587(2)  3.18(9) 
C27     0.5139(6)  1.0740(5)  0.8810(4)  4.68(12) 
C28     0.3900(5)  1.0391(5)  0.8645(4)  6.2(2) 
 




Table S1-2b. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
S1     0.0330(6) 0.0402(6) 0.0332(5) -0.0012(5)  0.0008(5) -0.0127(5) 
O1     0.035(2) 0.026(2) 0.028(2)  0.0006(12) -0.0013(12)  0.0001(13) 
O2     0.034(2) 0.071(3) 0.102(4)  0.007(2) -0.009(2) -0.046(3) 
O3     0.027(2) 0.032(2) 0.0226(13)  0.0015(12) -0.0014(11)  0.0040(13) 
O4     0.029(2) 0.045(2) 0.030(2)  0.0014(13)  0.0039(12)  0.002(2) 
O5     0.0216(13) 0.033(2) 0.0282(13) -0.0041(11)  0.0000(11)  0.0048(13) 
O6     0.039(2) 0.034(2) 0.036(2)  0.000(2) -0.003(2)  0.003(2) 
O7     0.0236(13) 0.037(2) 0.0212(12)  0.0017(11) -0.0012(11) -0.0038(12) 
O8     0.082(3) 0.055(3) 0.106(4)  0.013(3) -0.010(3)  0.021(3) 
O9     0.41(2) 0.075(5) 0.087(5)  0.011(8)  -0.000(7)  0.046(4) 
O10    0.031(2) 0.043(2) 0.026(2)  0.0081(13) -0.0046(12)  -0.000(2) 
O11    0.030(2) 0.030(2) 0.0245(13)  0.0019(12) -0.0016(11)  0.0052(13) 
O12    0.047(2) 0.040(2) 0.032(2) -0.010(2)  0.001(2)  0.003(2) 
O13    0.030(2) 0.038(2) 0.0256(13) -0.0036(13) -0.0061(11) -0.003(2) 
O14    0.033(2) 0.044(2) 0.041(2) -0.002(2)  0.002(2)  0.001(2) 
O15    0.029(2) 0.044(2) 0.0242(13) -0.0056(13) -0.0040(12)  0.010(2) 
O16    0.036(2) 0.055(2) 0.028(2) -0.011(2) -0.0044(13)  0.007(2) 
O17    0.036(2) 0.052(2) 0.053(2)  0.007(2) -0.012(2)  0.011(2) 
O18    0.076(3) 0.084(4) 0.083(4)  0.022(3)  0.024(3)  -0.000(4) 
C1     0.029(2) 0.028(2) 0.024(2)  0.001(2)  0.000(2)  0.002(2) 
C2     0.021(2) 0.024(2) 0.024(2)  0.004(2) -0.003(2)  0.000(2) 
C3     0.020(2) 0.028(2) 0.022(2)  -0.000(2)  0.003(2)  -0.000(2) 
C4     0.026(2) 0.026(2) 0.021(2)  0.001(2) -0.004(2) -0.003(2) 
C5     0.031(2) 0.029(2) 0.023(2)  0.001(2)  -0.000(2) -0.002(2) 
C6     0.035(3) 0.040(3) 0.037(3)  -0.001(2)  0.003(2)  0.006(2) 
C7     0.037(3) 0.045(3) 0.069(4)  0.002(2) -0.011(3) -0.023(3) 
C8     0.058(4) 0.063(4) 0.110(6)  0.002(3) -0.031(4) -0.044(4) 
C9     0.032(3) 0.029(2) 0.023(2)  -0.001(2)  0.001(2)  -0.001(2) 
C10    0.042(3) 0.044(3) 0.031(2)  0.002(2)  0.001(2)  0.009(3) 
C11    0.038(3) 0.029(2) 0.023(2) -0.005(2)  0.001(2)  -0.002(2) 
C12    0.034(3) 0.042(3) 0.037(3) -0.010(2)  0.010(2) -0.002(3) 





Table S1-2b. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
C14    0.138(8) 0.065(5) 0.157(9)  0.041(5) -0.067(7)  0.001(6) 
C15    0.026(2) 0.040(3) 0.025(2)  0.003(2) -0.006(2)  0.003(2) 
C16    0.023(2) 0.042(3) 0.024(2)  -0.000(2) -0.002(2)  0.001(2) 
C17    0.028(2) 0.038(3) 0.019(2)  0.003(2)  -0.001(2)  0.000(2) 
C18    0.029(2) 0.039(3) 0.021(2) -0.002(2) -0.004(2)  0.005(2) 
C19    0.040(3) 0.036(3) 0.023(2)  0.004(2) -0.005(2)  0.007(2) 
C20    0.041(3) 0.040(3) 0.035(3)  0.004(2) -0.007(2)  0.000(2) 
C21    0.040(3) 0.024(2) 0.023(2) -0.010(2)  0.001(2) -0.002(2) 
C22    0.059(3) 0.030(3) 0.027(2)  0.001(3)  0.001(2)  -0.001(2) 
C23    0.040(3) 0.035(3) 0.027(2) -0.003(2)  0.004(2)  0.005(2) 
C24    0.061(4) 0.057(4) 0.049(3)  0.008(3) -0.004(3) -0.018(3) 
C25    0.027(2) 0.042(3) 0.026(2)  0.004(2) -0.002(2)  0.002(2) 
C26    0.034(3) 0.054(3) 0.033(3)  0.009(2)  0.003(2)  0.010(3) 
C27    0.053(4) 0.053(4) 0.072(4)  0.017(3)  0.006(3)  0.014(4) 
C28    0.048(4) 0.067(4) 0.119(7)  0.013(3)  0.009(4)  0.043(5) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S1-3b. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
S1 C1 1.803(5)  S1 C7 1.758(5)  
O1 C1 1.425(5)  O1 C5 1.439(5)  
O2 C7 1.212(7)  O3 C2 1.448(5)  
O3 C9 1.350(5)  O4 C9 1.205(5)  
O5 C3 1.454(5)  O5 C11 1.365(5)  
O6 C11 1.215(5)  O7 C4 1.458(5)  
O7 C15 1.419(5)  O8 C6 1.444(7)  
O8 C13 1.384(10)  O9 C13 1.279(15)  
O10 C15 1.416(5)  O10 C19 1.444(5)  
O11 C16 1.444(5)  O11 C21 1.352(5)  
O12 C21 1.208(6)  O13 C17 1.450(5)  
O13 C23 1.355(6)  O14 C23 1.191(6)  
O15 C18 1.453(5)  O15 C25 1.358(5)  
O16 C25 1.207(6)  O17 C20 1.446(6)  
O17 C27 1.370(8)  O18 C27 1.174(9)  
C1 C2 1.520(6)  C2 C3 1.556(6)  
C3 C4 1.526(6)  C4 C5 1.545(6)  
C5 C6 1.505(7)  C7 C8 1.499(9)  
C9 C10 1.480(6)  C11 C12 1.489(6)  
C13 C14 1.624(14)  C15 C16 1.527(6)  
C16 C17 1.517(6)  C17 C18 1.532(6)  
C18 C19 1.521(6)  C19 C20 1.517(7)  
C21 C22 1.491(7)  C23 C24 1.507(8)  





Table S1-4d. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
C1 S1 C7 100.6(3)  C1 O1 C5 111.8(3) 
C2 O3 C9 118.6(3)  C3 O5 C11 118.6(3) 
C4 O7 C15 114.2(3)  C6 O8 C13 114.2(6) 
C15 O10 C19 115.0(3)  C16 O11 C21 117.3(3) 
C17 O13 C23 118.1(3)  C18 O15 C25 118.3(3) 
C20 O17 C27 116.5(4)  S1 C1 O1 106.8(3) 
S1 C1 C2 110.2(3)  O1 C1 C2 110.4(3) 
O3 C2 C1 105.1(3)  O3 C2 C3 109.0(3) 
C1 C2 C3 109.7(3)  O5 C3 C2 107.8(3) 
O5 C3 C4 107.2(3)  C2 C3 C4 111.2(3) 
O7 C4 C3 109.8(3)  O7 C4 C5 106.0(3) 
C3 C4 C5 109.5(3)  O1 C5 C4 107.8(3) 
O1 C5 C6 106.6(4)  C4 C5 C6 113.9(4) 
O8 C6 C5 106.8(4)  S1 C7 O2 123.7(5) 
S1 C7 C8 112.3(4)  O2 C7 C8 124.1(5) 
O3 C9 O4 123.3(4)  O3 C9 C10 110.8(4) 
O4 C9 C10 125.9(4)  O5 C11 O6 122.4(4) 
O5 C11 C12 110.6(4)  O6 C11 C12 127.0(4) 
O8 C13 O9 120.3(9)  O8 C13 C14 104.3(8) 
O9 C13 C14 135.3(8)  O7 C15 O10 111.8(4) 
O7 C15 C16 107.8(3)  O10 C15 C16 110.5(4) 
O11 C16 C15 111.3(3)  O11 C16 C17 105.3(3) 
C15 C16 C17 113.0(4)  O13 C17 C16 108.8(4) 
O13 C17 C18 107.4(3)  C16 C17 C18 110.4(4) 
O15 C18 C17 107.4(4)  O15 C18 C19 107.5(4) 
C17 C18 C19 109.6(4)  O10 C19 C18 108.6(4) 
O10 C19 C20 107.2(4)  C18 C19 C20 114.2(4) 
O17 C20 C19 109.7(4)  O11 C21 O12 122.2(4) 
O11 C21 C22 111.4(4)  O12 C21 C22 126.4(4) 
O13 C23 O14 124.5(4)  O13 C23 C24 109.8(4) 
O14 C23 C24 125.8(5)  O15 C25 O16 122.6(4) 
O15 C25 C26 110.9(4)  O16 C25 C26 126.5(4) 
O17 C27 O18 124.6(6)  O17 C27 C28 108.0(6) 





Figure S2-1a. ORTEP drawing of Pd(TFPP)-NMe2·CH2Cl2. Solvent molecules and hydrogen 
atoms are omitted for clarity. The thermal ellipsoids are shown at 50% probability level. 







Table S2-1a. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
Pd1     0.5000  0.5000  0.0000  1.548(7)   1/2  
Pd2     0.5000  0.0000  0.5000  1.322(7)   1/2  
Cl1     0.6725(2)  0.14982(13)  0.07895(8)  6.72(4)   1 
Cl2     0.9007(2) -0.02442(11)  0.09560(8)  6.49(3)   1 
F1      0.7057(3)  0.15756(13) -0.13308(11)  3.17(4)   1 
F2      0.8373(3)  0.0483(2) -0.23850(13)  4.11(5)   1 
F3      0.8552(2)  0.3278(2) -0.39919(10)  3.07(4)   1 
F4      0.7337(2)  0.43537(13) -0.28989(10)  2.61(3)   1 
F5      0.8826(3)  0.2293(2)  0.1891(2)  4.70(6)   1 
F6      1.1219(3)  0.1691(2)  0.2534(2)  4.93(6)   1 
F7      1.2216(3)  0.4620(2)  0.1605(2)  4.34(5)   1 
F8      0.9922(2)  0.51309(13)  0.08885(13)  3.48(4)   1 
F9      0.4716(2)  0.38432(11)  0.42782(10)  2.17(3)   1 
F10     0.5713(2)  0.53528(11)  0.40237(10)  2.44(3)   1 
F11     1.0261(2)  0.3277(2)  0.40274(12)  3.01(4)   1 
F12     0.9238(2)  0.17832(12)  0.42244(11)  2.63(3)   1 
F13     0.4477(2)  0.00970(13)  0.19367(10)  2.99(4)   1 
F14     0.4979(2) -0.0591(2)  0.06065(10)  3.11(4)   1 
F15     0.8648(2) -0.31199(13)  0.15878(10)  2.63(3)   1 
F16     0.8101(2) -0.24404(13)  0.29248(10)  2.71(3)   1 
N1      0.4420(3)  0.4840(2) -0.10231(12)  1.66(4)   1 
N2      0.6825(3)  0.4020(2) -0.01840(12)  1.65(4)   1 
N3      0.9108(3)  0.1320(3) -0.3861(2)  3.34(6)   1 
N4      1.3083(3)  0.2825(3)  0.2452(2)  3.72(6)   1 
N5      0.5161(2)  0.1131(2)  0.55053(11)  1.37(3)   1 
N6      0.5979(2)  0.0453(2)  0.40583(11)  1.35(3)   1 
N7      0.8486(3)  0.5221(2)  0.3851(2)  2.76(5)   1 
N8      0.7276(3) -0.2233(2)  0.03225(13)  2.43(5)   1 
C1      0.3163(3)  0.5274(2) -0.1324(2)  1.76(4)   1 
C2      0.3135(3)  0.4938(2) -0.2051(2)  2.07(5)   1 
C3      0.4364(3)  0.4296(2) -0.2181(2)  2.06(5)   1 
C4      0.5169(3)  0.4229(2) -0.1538(2)  1.74(4)   1 
C5      0.6486(3)  0.3616(2) -0.1444(2)  1.74(4)   1 




Table S2-1a. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
C7      0.8647(3)  0.2941(2) -0.0743(2)  2.07(5)   1 
C8      0.9063(3)  0.3081(2) -0.0074(2)  2.10(5)   1 
C9      0.7919(3)  0.3754(2)  0.0280(2)  1.81(4)   1 
C10     0.7940(3)  0.4082(2)  0.0977(2)  1.80(4)   1 
C11     0.7151(3)  0.3009(2) -0.2069(2)  1.84(4)   1 
C12     0.7422(3)  0.2017(3) -0.1985(2)  2.35(5)   1 
C13     0.8108(4)  0.1446(3) -0.2544(2)  2.72(6)   1 
C14     0.8529(3)  0.1837(3) -0.3249(2)  2.48(5)   1 
C15     0.8246(3)  0.2830(3) -0.3324(2)  2.26(5)   1 
C16     0.7586(3)  0.3398(2) -0.2758(2)  2.05(5)   1 
C17     0.8819(5)  0.0400(3) -0.3921(3)  4.15(8)   1 
C18     1.0486(4)  0.1347(4) -0.4133(2)  4.17(9)   1 
C19     0.9258(3)  0.3749(2)  0.1373(2)  1.85(4)   1 
C20     0.9650(4)  0.2884(3)  0.1818(2)  2.62(5)   1 
C21     1.0893(4)  0.2576(3)  0.2169(2)  2.80(6)   1 
C22     1.1836(3)  0.3125(3)  0.2113(2)  2.45(5)   1 
C23     1.1431(3)  0.4000(2)  0.1670(2)  2.36(5)   1 
C24     1.0206(3)  0.4286(2)  0.1308(2)  1.95(5)   1 
C25     1.3246(5)  0.2266(4)  0.3164(3)  5.25(11)   1 
C26     1.4301(4)  0.3098(4)  0.2105(3)  4.96(10)   1 
C27     0.4739(3)  0.1330(2)  0.6236(2)  1.50(4)   1 
C28     0.5092(3)  0.2181(2)  0.6393(2)  1.82(4)   1 
C29     0.5711(3)  0.2498(2)  0.5757(2)  1.68(4)   1 
C30     0.5759(3)  0.1841(2)  0.5204(2)  1.42(4)   1 
C31     0.6370(3)  0.1906(2)  0.4479(2)  1.42(4)   1 
C32     0.6486(3)  0.1245(2)  0.3952(2)  1.47(4)   1 
C33     0.7115(3)  0.1317(2)  0.3204(2)  1.90(4)   1 
C34     0.6979(3)  0.0564(2)  0.2860(2)  1.87(4)   1 
C35     0.6263(3)  0.0031(2)  0.3388(2)  1.52(4)   1 
C36     0.5921(3) -0.0788(2)  0.3243(2)  1.61(4)   1 
C37     0.6938(3)  0.2748(2)  0.4268(2)  1.55(4)   1 
C38     0.6096(3)  0.3687(2)  0.4214(2)  1.63(4)   1 
C39     0.6613(3)  0.4473(2)  0.4090(2)  1.78(4)   1 




Table S2-1a. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
C41     0.8872(3)  0.3448(2)  0.4057(2)  2.09(5)   1 
C42     0.8342(3)  0.2663(2)  0.4171(2)  1.84(4)   1 
C43     0.8153(4)  0.5908(3)  0.4422(2)  2.70(6)   1 
C44     0.9797(4)  0.5171(3)  0.3433(2)  2.77(6)   1 
C45     0.6271(3) -0.1140(2)  0.2481(2)  1.76(4)   1 
C46     0.5531(3) -0.0693(2)  0.1860(2)  2.05(5)   1 
C47     0.5804(3) -0.1053(2)  0.1160(2)  2.17(5)   1 
C48     0.6872(3) -0.1867(2)  0.1030(2)  2.05(5)   1 
C49     0.7599(3) -0.2324(2)  0.1654(2)  2.00(5)   1 
C50     0.7321(3) -0.1967(2)  0.2355(2)  1.93(4)   1 
C51     0.7039(4) -0.1563(3) -0.0360(2)  3.14(6)   1 
C52     0.7031(4) -0.3147(3)  0.0240(2)  3.20(6)   1 
C53     0.8258(10)  0.0837(5)  0.0447(5)  10.8(3)   1 
 




Table S2-2a. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
Pd1    0.01630(13) 0.0273(2) 0.01576(13) -0.00461(10)  0.00073(9) -0.00905(10) 
Pd2    0.02050(13) 0.01498(13) 0.01492(13) -0.00411(9) -0.00025(9) -0.00448(9) 
Cl1    0.0678(8) 0.1135(12) 0.0671(8) -0.0199(8) -0.0076(6)  0.0118(8) 
Cl2    0.0772(9) 0.0908(10) 0.0718(8) -0.0194(8)  0.0209(7) -0.0054(7) 
F1     0.0547(12) 0.0336(10) 0.0317(10) -0.0119(9)  0.0002(9) -0.0034(8) 
F2     0.074(2) 0.0256(10) 0.0513(13)  0.0008(10) -0.0074(11) -0.0139(9) 
F3     0.0416(11) 0.0560(12) 0.0244(9) -0.0213(9)  0.0130(8) -0.0171(8) 
F4     0.0415(10) 0.0314(9) 0.0300(9) -0.0157(8)  0.0087(8) -0.0114(7) 
F5     0.0519(13) 0.067(2) 0.066(2) -0.0368(12) -0.0178(11)  0.0316(13) 
F6     0.062(2) 0.053(2) 0.068(2) -0.0164(12) -0.0283(13)  0.0320(12) 
F7     0.0452(12) 0.0452(12) 0.085(2) -0.0227(10) -0.0311(12) -0.0017(12) 
F8     0.0466(12) 0.0242(9) 0.064(2) -0.0109(8) -0.0258(10)  0.0058(9) 
F9     0.0205(8) 0.0237(8) 0.0365(9) -0.0042(6)  0.0003(7) -0.0008(7) 
F10    0.0362(9) 0.0151(7) 0.0379(10) -0.0028(7)  0.0034(8) -0.0019(7) 
F11    0.0214(8) 0.0383(10) 0.0578(12) -0.0124(8)  0.0039(8) -0.0117(9) 
F12    0.0234(8) 0.0229(8) 0.0505(11)  -0.0001(7) -0.0010(8) -0.0075(8) 
F13    0.0465(11) 0.0328(10) 0.0237(9)  0.0077(8) -0.0020(8) -0.0053(7) 
F14    0.0469(11) 0.0445(11) 0.0187(8)  0.0016(9) -0.0037(8) -0.0028(7) 
F15    0.0326(9) 0.0308(9) 0.0321(9)  0.0007(7)  0.0042(7) -0.0128(7) 
F16    0.0375(10) 0.0333(9) 0.0259(9)  0.0025(8) -0.0041(7) -0.0067(7) 
N1     0.0172(10) 0.0290(11) 0.0174(10) -0.0041(9)  0.0004(8) -0.0102(9) 
N2     0.0175(10) 0.0277(11) 0.0179(10) -0.0040(9)  -0.0003(8) -0.0099(9) 
N3     0.035(2) 0.049(2) 0.042(2)  -0.0009(13)  0.0033(12) -0.033(2) 
N4     0.030(2) 0.057(2) 0.047(2)  0.0030(13) -0.0193(13)  -0.001(2) 
N5     0.0226(10) 0.0149(9) 0.0153(10) -0.0052(8)  -0.0002(8) -0.0053(8) 
N6     0.0221(10) 0.0140(9) 0.0152(10) -0.0041(8)  -0.0005(8) -0.0040(8) 
N7     0.044(2) 0.0296(13) 0.039(2) -0.0242(12)  0.0164(12) -0.0130(11) 
N8     0.040(2) 0.0328(13) 0.0193(11) -0.0078(11)  0.0052(10) -0.0108(10) 
C1     0.0202(12) 0.031(2) 0.0166(12) -0.0055(10) -0.0024(9) -0.0073(10) 
C2     0.0252(13) 0.036(2) 0.0179(12) -0.0055(11) -0.0037(10) -0.0087(11) 
C3     0.0247(13) 0.037(2) 0.0187(12) -0.0076(11) -0.0010(10) -0.0121(11) 
C4     0.0218(12) 0.0293(13) 0.0164(12) -0.0069(10)  0.0010(10) -0.0095(10) 
C5     0.0224(12) 0.0270(13) 0.0182(12) -0.0071(10)  0.0025(10) -0.0110(10) 




Table S2-2a. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C7     0.0200(12) 0.033(2) 0.0247(13) -0.0035(11)  0.0034(10) -0.0116(11) 
C8     0.0207(12) 0.031(2) 0.027(2) -0.0032(11) -0.0012(10) -0.0102(11) 
C9     0.0186(12) 0.0286(13) 0.0214(13) -0.0046(10)  0.0006(10) -0.0075(10) 
C10    0.0189(12) 0.031(2) 0.0187(12) -0.0050(10) -0.0026(10) -0.0049(10) 
C11    0.0200(12) 0.030(2) 0.0210(12) -0.0046(10)  0.0004(10) -0.0129(11) 
C12    0.033(2) 0.031(2) 0.025(2) -0.0077(12) -0.0014(11) -0.0083(11) 
C13    0.038(2) 0.027(2) 0.038(2)  -0.0009(12) -0.0073(13) -0.0153(13) 
C14    0.0216(13) 0.040(2) 0.033(2) -0.0012(12) -0.0021(11) -0.0212(13) 
C15    0.0248(13) 0.043(2) 0.0220(13) -0.0115(12)  0.0050(11) -0.0163(12) 
C16    0.0228(13) 0.034(2) 0.0248(13) -0.0100(11)  0.0035(10) -0.0150(11) 
C17    0.060(3) 0.042(2) 0.049(3)  0.008(2) -0.011(2) -0.030(2) 
C18    0.030(2) 0.081(3) 0.039(2)  0.008(2) -0.003(2) -0.033(2) 
C19    0.0189(12) 0.030(2) 0.0194(12) -0.0010(10) -0.0016(10) -0.0079(10) 
C20    0.035(2) 0.041(2) 0.026(2) -0.0158(13) -0.0029(12)  0.0047(12) 
C21    0.038(2) 0.035(2) 0.028(2) -0.0016(13) -0.0090(13)  0.0062(12) 
C22    0.027(2) 0.036(2) 0.026(2)  0.0039(12) -0.0076(11) -0.0121(12) 
C23    0.028(2) 0.028(2) 0.035(2) -0.0045(11) -0.0078(12) -0.0116(12) 
C24    0.0249(13) 0.0205(12) 0.0276(13)  -0.0008(10) -0.0068(11) -0.0065(10) 
C25    0.039(2) 0.102(4) 0.042(3)  0.011(3) -0.016(2) -0.003(3) 
C26    0.031(2) 0.079(3) 0.073(3) -0.004(2) -0.015(2)  0.000(3) 
C27    0.0257(12) 0.0160(11) 0.0160(11) -0.0053(10)  -0.0006(9) -0.0061(9) 
C28    0.031(2) 0.0194(12) 0.0209(12) -0.0083(10)  -0.0006(10) -0.0083(10) 
C29    0.0276(13) 0.0168(11) 0.0216(12) -0.0082(10) -0.0015(10) -0.0053(9) 
C30    0.0201(11) 0.0149(11) 0.0193(12) -0.0041(9) -0.0012(9) -0.0049(9) 
C31    0.0204(11) 0.0143(11) 0.0199(12) -0.0051(9) -0.0014(9) -0.0024(9) 
C32    0.0211(12) 0.0169(11) 0.0177(11) -0.0047(9)  -0.0007(9) -0.0017(9) 
C33    0.031(2) 0.0225(13) 0.0203(12) -0.0112(11)  0.0031(10) -0.0030(10) 
C34    0.031(2) 0.0218(12) 0.0182(12) -0.0079(11)  0.0040(10) -0.0038(10) 
C35    0.0238(12) 0.0182(11) 0.0151(11) -0.0045(10)  0.0013(9) -0.0039(9) 
C36    0.0270(13) 0.0187(12) 0.0150(11) -0.0047(10)  0.0007(10) -0.0053(9) 
C37    0.0232(12) 0.0177(11) 0.0190(12) -0.0073(10)  0.0008(9) -0.0038(9) 
C38    0.0215(12) 0.0204(12) 0.0199(12) -0.0058(10)  0.0009(9) -0.0031(9) 
C39    0.0286(13) 0.0162(12) 0.0222(12) -0.0056(10)  0.0029(10) -0.0036(9) 




Table S2-2a. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C41    0.0214(13) 0.030(2) 0.030(2) -0.0104(11)  0.0044(11) -0.0100(11) 
C42    0.0226(12) 0.0202(12) 0.0267(13) -0.0045(10)  0.0014(10) -0.0060(10) 
C43    0.043(2) 0.029(2) 0.035(2) -0.0174(13)  0.0041(13) -0.0112(12) 
C44    0.037(2) 0.033(2) 0.038(2) -0.0169(13)  0.0096(13) -0.0060(13) 
C45    0.032(2) 0.0204(12) 0.0166(12) -0.0100(11)  0.0036(10) -0.0072(9) 
C46    0.033(2) 0.0233(13) 0.0194(13) -0.0041(11)  0.0029(11) -0.0053(10) 
C47    0.035(2) 0.031(2) 0.0165(12) -0.0081(12)  0.0000(11) -0.0020(10) 
C48    0.032(2) 0.028(2) 0.0214(13) -0.0126(11)  0.0059(11) -0.0091(11) 
C49    0.028(2) 0.0227(13) 0.0249(13) -0.0064(11)  0.0075(11) -0.0091(10) 
C50    0.031(2) 0.0252(13) 0.0179(12) -0.0084(11)  0.0010(10) -0.0058(10) 
C51    0.051(2) 0.041(2) 0.020(2) -0.003(2)  0.0051(13) -0.0051(12) 
C52    0.055(2) 0.038(2) 0.032(2) -0.013(2)  0.001(2) -0.017(2) 
C53    0.170(8) 0.062(4) 0.140(7)  -0.000(5)  0.080(6)  0.011(4) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S2-3a. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
Pd1 N1 2.021(3)  Pd1 N11 2.021(3)  
Pd1 N2 2.020(2)  Pd1 N21 2.020(2)  
Pd2 N5 2.012(3)  Pd2 N52 2.012(3)  
Pd2 N6 2.021(2)  Pd2 N62 2.021(2)  
Cl1 C53 1.686(9)  Cl2 C53 1.734(7)  
F1 C12 1.344(4)  F2 C13 1.352(4)  
F3 C15 1.350(4)  F4 C16 1.341(4)  
F5 C20 1.344(5)  F6 C21 1.343(4)  
F7 C23 1.346(5)  F8 C24 1.337(4)  
F9 C38 1.346(3)  F10 C39 1.347(3)  
F11 C41 1.352(4)  F12 C42 1.344(3)  
F13 C46 1.342(3)  F14 C47 1.342(4)  
F15 C49 1.343(3)  F16 C50 1.343(4)  
N1 C1 1.374(4)  N1 C4 1.380(4)  
N2 C6 1.373(4)  N2 C9 1.378(4)  
N3 C14 1.391(5)  N3 C17 1.464(6)  
N3 C18 1.445(5)  N4 C22 1.380(5)  
N4 C25 1.427(6)  N4 C26 1.465(6)  
N5 C27 1.375(4)  N5 C30 1.375(4)  
N6 C32 1.375(4)  N6 C35 1.378(4)  
N7 C40 1.399(5)  N7 C43 1.461(5)  
N7 C44 1.453(5)  N8 C48 1.411(4)  
N8 C51 1.465(4)  N8 C52 1.445(5)  
C1 C2 1.443(4)  C1 C101 1.393(4)  
C2 C3 1.350(4)  C3 C4 1.439(4)  
C4 C5 1.392(4)  C5 C6 1.394(4)  
C5 C11 1.498(4)  C6 C7 1.437(4)  
C7 C8 1.352(5)  C8 C9 1.443(4)  
C9 C10 1.385(4)  C10 C19 1.493(4)  
C11 C12 1.384(5)  C11 C16 1.387(4)  
C12 C13 1.385(5)  C13 C14 1.407(5)  
C14 C15 1.386(5)  C15 C16 1.383(4)  
C19 C20 1.387(4)  C19 C24 1.384(5)  




Table S2-3a. Bond lengths (Å) (continued) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
C22 C23 1.398(4)  C23 C24 1.382(5)  
C27 C28 1.441(4)  C27 C362 1.400(4)  
C28 C29 1.350(4)  C29 C30 1.437(4)  
C30 C31 1.392(4)  C31 C32 1.394(4)  
C31 C37 1.493(4)  C32 C33 1.436(4)  
C33 C34 1.357(5)  C34 C35 1.432(4)  
C35 C36 1.385(4)  C36 C45 1.488(4)  
C37 C38 1.391(4)  C37 C42 1.387(4)  
C38 C39 1.373(5)  C39 C40 1.401(4)  
C40 C41 1.395(4)  C41 C42 1.380(5)  
C45 C46 1.385(4)  C45 C50 1.391(4)  
C46 C47 1.386(4)  C47 C48 1.388(4)  









Table S2-4a. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
N1 Pd1 N11 180.00(13)  N1 Pd1 N2 89.96(9) 
N1 Pd1 N21 90.04(9)  N11 Pd1 N2 90.04(9) 
N11 Pd1 N21 89.96(9)  N2 Pd1 N21 180.00(14) 
N5 Pd2 N52 180.00(11)  N5 Pd2 N6 89.74(9) 
N5 Pd2 N62 90.26(9)  N52 Pd2 N6 90.26(9) 
N52 Pd2 N62 89.74(9)  N6 Pd2 N62 180.00(12) 
Pd1 N1 C1 126.73(17)  Pd1 N1 C4 126.95(17) 
C1 N1 C4 106.2(3)  Pd1 N2 C6 127.01(18) 
Pd1 N2 C9 126.55(18)  C6 N2 C9 106.3(2) 
C14 N3 C17 119.0(3)  C14 N3 C18 117.2(4) 
C17 N3 C18 113.9(3)  C22 N4 C25 122.2(4) 
C22 N4 C26 121.2(3)  C25 N4 C26 116.6(4) 
Pd2 N5 C27 126.77(18)  Pd2 N5 C30 127.31(17) 
C27 N5 C30 105.9(3)  Pd2 N6 C32 127.25(17) 
Pd2 N6 C35 126.75(19)  C32 N6 C35 106.0(2) 
C40 N7 C43 117.2(3)  C40 N7 C44 119.7(3) 
C43 N7 C44 114.0(3)  C48 N8 C51 118.6(3) 
C48 N8 C52 116.0(3)  C51 N8 C52 113.5(3) 
N1 C1 C2 109.7(3)  N1 C1 C101 125.7(3) 
C2 C1 C101 124.5(3)  C1 C2 C3 107.2(3) 
C2 C3 C4 107.2(3)  N1 C4 C3 109.7(3) 
N1 C4 C5 125.4(3)  C3 C4 C5 124.9(3) 
C4 C5 C6 125.0(3)  C4 C5 C11 118.0(3) 
C6 C5 C11 116.9(3)  N2 C6 C5 125.6(3) 
N2 C6 C7 109.8(3)  C5 C6 C7 124.5(3) 
C6 C7 C8 107.3(3)  C7 C8 C9 107.0(3) 
N2 C9 C8 109.5(3)  N2 C9 C10 125.9(3) 
C8 C9 C10 124.6(3)  C11 C10 C9 124.9(3) 
C11 C10 C19 117.4(3)  C9 C10 C19 117.6(3) 
C5 C11 C12 122.0(3)  C5 C11 C16 122.3(3) 
C12 C11 C16 115.6(3)  F1 C12 C11 119.8(3) 
F1 C12 C13 117.7(3)  C11 C12 C13 122.5(3) 
F2 C13 C12 117.3(3)  F2 C13 C14 120.5(3) 




Table S2-4a. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
N3 C14 C15 119.8(3)  C13 C14 C15 114.5(3) 
F3 C15 C14 119.0(3)  F3 C15 C16 117.7(3) 
C14 C15 C16 123.1(3)  F4 C16 C11 119.9(3) 
F4 C16 C15 118.1(3)  C11 C16 C15 122.1(3) 
C10 C19 C20 123.7(3)  C10 C19 C24 121.7(3) 
C20 C19 C24 114.6(3)  F5 C20 C19 119.1(3) 
F5 C20 C21 117.9(3)  C19 C20 C21 122.9(4) 
F6 C21 C20 117.9(4)  F6 C21 C22 119.6(3) 
C20 C21 C22 122.4(3)  N4 C22 C21 123.1(3) 
N4 C22 C23 122.3(4)  C21 C22 C23 114.6(3) 
F7 C23 C22 120.4(3)  F7 C23 C24 117.2(3) 
C22 C23 C24 122.4(3)  F8 C24 C19 119.1(3) 
F8 C24 C23 117.8(3)  C19 C24 C23 123.1(3) 
N5 C27 C28 109.9(3)  N5 C27 C362 125.6(3) 
C28 C27 C362 124.5(3)  C27 C28 C29 107.1(3) 
C28 C29 C30 107.0(3)  N5 C30 C29 110.1(3) 
N5 C30 C31 125.6(3)  C29 C30 C31 124.3(3) 
C30 C31 C32 124.8(3)  C30 C31 C37 116.4(3) 
C32 C31 C37 118.8(3)  N6 C32 C31 125.3(3) 
N6 C32 C33 110.1(3)  C31 C32 C33 124.6(3) 
C32 C33 C34 106.7(3)  C33 C34 C35 107.4(3) 
N6 C35 C34 109.8(3)  N6 C35 C36 125.5(3) 
C34 C35 C36 124.7(3)  C272 C36 C35 125.0(3) 
C272 C36 C45 116.0(3)  C35 C36 C45 119.0(3) 
C31 C37 C38 122.0(3)  C31 C37 C42 122.8(2) 
C38 C37 C42 115.0(3)  F9 C38 C37 119.4(3) 
F9 C38 C39 117.9(2)  C37 C38 C39 122.7(3) 
F10 C39 C38 118.3(3)  F10 C39 C40 119.2(3) 
C38 C39 C40 122.5(3)  N7 C40 C39 119.5(3) 
N7 C40 C41 125.8(3)  C39 C40 C41 114.6(3) 
F11 C41 C40 120.1(3)  F11 C41 C42 117.4(3) 
C40 C41 C42 122.4(3)  F12 C42 C37 119.3(3) 
F12 C42 C41 117.9(3)  C37 C42 C41 122.7(3) 




Table S2-4a. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
C46 C45 C50 115.7(3)  F13 C46 C45 119.5(3) 
F13 C46 C47 118.2(3)  C45 C46 C47 122.3(3) 
F14 C47 C46 117.3(3)  F14 C47 C48 120.6(3) 
C46 C47 C48 122.1(3)  N8 C48 C47 125.2(3) 
N8 C48 C49 119.1(3)  C47 C48 C49 115.7(3) 
F15 C49 C48 120.2(3)  F15 C49 C50 117.5(3) 
C48 C49 C50 122.2(3)  F16 C50 C45 119.6(3) 
F16 C50 C49 118.3(3)  C45 C50 C49 122.0(3) 











Table S2-5a. Fragment Analysis 
 
fragment: 1   
 Pd(1) F(1) F(2) F(3) F(4) 
 F(5) F(6) F(7) F(8) N(1) 
 N(2) N(3) N(4) C(1) C(2) 
 C(3) C(4) C(5) C(6) C(7) 
 C(8) C(9) C(10) C(11) C(12) 
 C(13) C(14) C(15) C(16) C(17) 
 C(18) C(19) C(20) C(21) C(22) 
 C(23) C(24) C(25) C(26) 
 
fragment: 2   
 Pd(2) F(9) F(10) F(11) F(12) 
 F(13) F(14) F(15) F(16) N(5) 
 N(6) N(7) N(8) C(27) C(28) 
 C(29) C(30) C(31) C(32) C(33) 
 C(34) C(35) C(36) C(37) C(38) 
 C(39) C(40) C(41) C(42) C(43) 
 C(44) C(45) C(46) C(47) C(48) 
 C(49) C(50) C(51) C(52) 
 
 
fragment: 3   








Figure S2-1b. ORTEP drawing of Co(TFPC)·3DMSO. Molecule solvent and hydrogen atoms are 






Table S2-1b. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
Co1     0.59810(3)  1.06701(3)  0.26072(2)  2.40(2)   1 
S1      0.4482(4)  0.8778(3)  0.3141(2)  13.4(2)   1 
S2      0.3415(3)  0.8488(3)  0.1225(2)  7.74(10)   0.570 
S3      0.3318(4)  0.7763(3)  0.1052(3)  7.9(2)   0.430 
S4      0.389(2)  0.586(2)  0.2365(10)  14.6(7)   1/4  
S5      0.4112(5)  0.4838(4)  0.2228(2)  15.4(3)   3/4  
F1      0.8378(2)  1.1031(2)  0.15045(9)  3.32(4)   1 
F2      0.9247(2)  1.0616(2)  0.07858(11)  4.02(5)   1 
F3      0.8651(2)  0.9058(3)  0.01101(10)  4.17(5)   1 
F4      0.7184(2)  0.7938(3)  0.01532(10)  4.10(5)   1 
F5      0.6352(2)  0.8272(2)  0.09053(9)  3.72(5)   1 
F6      0.4054(2)  1.3360(3)  0.11979(11)  4.26(6)   1 
F7      0.2577(3)  1.4155(3)  0.05430(13)  5.34(7)   1 
F8      0.0960(2)  1.3141(3)  0.03592(10)  4.39(6)   1 
F9      0.0849(2)  1.1322(3)  0.08264(11)  4.50(6)   1 
F10     0.2333(2)  1.0499(2)  0.14655(11)  4.11(5)   1 
F11     0.4868(2)  1.3605(2)  0.38470(11)  4.28(6)   1 
F12     0.4159(3)  1.4162(3)  0.4614(2)  5.70(8)   1 
F13     0.3542(3)  1.2697(3)  0.51628(12)  5.29(7)   1 
F14     0.3683(3)  1.0686(3)  0.49447(11)  4.96(7)   1 
F15     0.4381(3)  1.0108(2)  0.41774(11)  4.26(6)   1 
F16     0.9438(2)  1.0837(3)  0.37854(12)  4.72(6)   1 
F17     1.0862(2)  1.0277(4)  0.4552(2)  6.49(9)   1 
F18     1.0786(3)  0.8506(4)  0.50715(12)  6.88(11)   1 
F19     0.9284(4)  0.7300(3)  0.48237(12)  6.86(11)   1 
F20     0.7857(3)  0.7846(3)  0.40471(11)  4.94(6)   1 
O1      0.3587(8)  0.8193(11)  0.3196(5)  16.0(5)   1 
O2      0.2740(4)  0.7874(6)  0.1362(4)  10.3(3)   1 
O3      0.4775(8)  0.5732(11)  0.2219(5)  15.0(5)   1 
N1      0.7105(2)  0.9875(2)  0.25710(11)  2.43(5)   1 
N2      0.5549(2)  1.0644(2)  0.18546(11)  2.28(5)   1 





Table S2-1b. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
N4      0.6379(3)  1.0675(2)  0.33612(11)  2.48(5)   1 
N5      0.8239(2)  0.7290(3)  0.24468(11)  2.71(5)   1 
C1      0.7773(3)  0.9544(3)  0.29809(13)  2.50(6)   1 
C2      0.8554(3)  0.9014(3)  0.28316(13)  2.66(6)   1 
C3      0.8300(3)  0.9126(3)  0.22531(13)  2.59(6)   1 
C4      0.7368(3)  0.9636(3)  0.21439(13)  2.37(5)   1 
C5      0.6896(3)  0.9868(3)  0.16547(13)  2.46(5)   1 
C6      0.6036(3)  1.0340(3)  0.15208(12)  2.40(5)   1 
C7      0.5547(3)  1.0583(3)  0.10060(13)  2.74(6)   1 
C8      0.4753(3)  1.1018(3)  0.10250(13)  2.85(6)   1 
C9      0.4749(3)  1.1056(3)  0.15533(12)  2.39(5)   1 
C10     0.4063(3)  1.1489(3)  0.17305(13)  2.60(6)   1 
C11     0.4094(3)  1.1602(3)  0.22445(13)  2.58(6)   1 
C12     0.3366(3)  1.2051(4)  0.2424(2)  3.36(7)   1 
C13     0.3636(3)  1.2058(4)  0.2936(2)  3.27(7)   1 
C14     0.4539(3)  1.1634(3)  0.30691(13)  2.60(6)   1 
C15     0.5063(3)  1.1516(3)  0.35705(13)  2.59(6)   1 
C16     0.5931(3)  1.1095(3)  0.37014(13)  2.74(6)   1 
C17     0.6469(3)  1.0976(4)  0.4209(2)  3.20(7)   1 
C18     0.7233(3)  1.0475(4)  0.4193(2)  3.38(7)   1 
C19     0.7161(3)  1.0278(3)  0.36588(13)  2.81(6)   1 
C20     0.7802(3)  0.9714(3)  0.34863(13)  2.73(6)   1 
C21     0.8682(3)  0.7835(3)  0.29266(13)  3.01(6)   1 
C22     0.8371(3)  0.8018(3)  0.20525(13)  2.75(6)   1 
C23     0.7271(3)  0.7135(3)  0.2402(2)  3.34(7)   1 
C24     0.7328(3)  0.9667(3)  0.12325(13)  2.59(6)   1 
C25     0.8059(3)  1.0252(3)  0.11795(13)  2.78(6)   1 
C26     0.8522(3)  1.0066(3)  0.0811(2)  3.03(6)   1 
C27     0.8219(3)  0.9274(3)  0.0465(2)  3.14(7)   1 
C28     0.7477(3)  0.8691(3)  0.04940(13)  3.04(6)   1 
C29     0.7049(3)  0.8883(3)  0.0881(2)  2.90(6)   1 





Table S2-1b. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
C31     0.3271(3)  1.2833(4)  0.1114(2)  3.17(7)   1 
C32     0.2516(3)  1.3266(4)  0.0779(2)  3.57(7)   1 
C33     0.1701(3)  1.2751(4)  0.0683(2)  3.42(7)   1 
C34     0.1643(3)  1.1814(4)  0.0919(2)  3.31(7)   1 
C35     0.2414(3)  1.1400(4)  0.1249(2)  3.14(7)   1 
C36     0.4663(3)  1.1836(3)  0.39903(13)  2.73(6)   1 
C37     0.4592(3)  1.2863(3)  0.4111(2)  3.11(6)   1 
C38     0.4214(4)  1.3172(4)  0.4503(2)  3.85(8)   1 
C39     0.3913(3)  1.2422(4)  0.4784(2)  3.74(8)   1 
C40     0.3980(3)  1.1390(4)  0.4677(2)  3.41(7)   1 
C41     0.4346(3)  1.1116(3)  0.4279(2)  3.04(6)   1 
C42     0.8609(3)  0.9341(3)  0.3887(2)  3.23(7)   1 
C43     0.9388(3)  0.9944(4)  0.4028(2)  3.68(8)   1 
C44     1.0126(3)  0.9675(5)  0.4418(2)  4.64(11)   1 
C45     1.0086(4)  0.8781(5)  0.4682(2)  5.00(12)   1 
C46     0.9308(5)  0.8146(4)  0.4557(2)  4.88(12)   1 
C47     0.8578(4)  0.8437(4)  0.4154(2)  4.26(9)   1 
C48     0.5263(5)  0.9067(5)  0.2685(3)  5.29(11)   1 
C49     0.5349(8)  0.8268(10)  0.3640(5)  10.1(3)   1 
C50     0.3184(7)  0.8939(7)  0.0645(5)  8.6(3)   1 
C51     0.4443(8)  0.7806(10)  0.1309(8)  14.1(7)   1 
C52     0.3079(8)  0.5254(9)  0.1765(5)  9.5(3)   1 
C53     0.347(2)  0.488(2)  0.2679(8)  23(2)   1 
 




Table S2-2b. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
Co1    0.0291(4) 0.0325(4) 0.0276(4)  0.0028(2)  0.0033(3) -0.0023(2) 
S1     0.227(5) 0.096(2) 0.135(3)  0.015(3) -0.048(3) -0.016(2) 
S2     0.064(2) 0.082(3) 0.155(4)  0.003(2)  0.042(2) -0.014(3) 
S3     0.097(3) 0.051(2) 0.185(6) -0.032(2)  0.093(4) -0.035(3) 
S4     0.16(2) 0.18(2) 0.24(3) -0.037(13)  0.09(2) -0.05(2) 
S5     0.299(7) 0.176(4) 0.175(4)  0.182(5)  0.182(5)  0.113(4) 
F1     0.0472(13) 0.0365(12) 0.0437(12) -0.0069(10)  0.0144(10) -0.0073(9) 
F2     0.050(2) 0.050(2) 0.058(2) -0.0123(11)  0.0241(12)  0.0010(11) 
F3     0.060(2) 0.059(2) 0.049(2) -0.0078(13)  0.0314(12) -0.0083(12) 
F4     0.056(2) 0.061(2) 0.0420(12) -0.0132(12)  0.0188(11) -0.0187(11) 
F5     0.0443(13) 0.053(2) 0.0468(13) -0.0167(11)  0.0163(10) -0.0137(11) 
F6     0.0376(12) 0.053(2) 0.068(2) -0.0033(11)  0.0061(11)  0.0217(13) 
F7     0.057(2) 0.069(2) 0.073(2)  0.013(2)  0.009(2)  0.038(2) 
F8     0.0378(13) 0.076(2) 0.046(2)  0.0184(12) -0.0018(10)  0.0039(12) 
F9     0.0286(12) 0.074(2) 0.063(2) -0.0053(11)  0.0019(11) -0.008(2) 
F10    0.0405(13) 0.051(2) 0.062(2) -0.0100(11)  0.0087(12)  0.0068(12) 
F11    0.073(2) 0.0349(12) 0.062(2) -0.0061(11)  0.031(2)  -0.0005(11) 
F12    0.102(3) 0.040(2) 0.090(3)  0.002(2)  0.050(2) -0.014(2) 
F13    0.077(2) 0.077(2) 0.059(2) -0.010(2)  0.039(2) -0.022(2) 
F14    0.086(3) 0.065(2) 0.049(2) -0.022(2)  0.036(2) -0.0033(12) 
F15    0.081(2) 0.0345(12) 0.052(2) -0.0071(12)  0.0255(13) -0.0036(10) 
F16    0.052(2) 0.070(2) 0.055(2) -0.0111(13)  0.0076(13) -0.009(2) 
F17    0.041(2) 0.125(3) 0.069(2)  0.010(2) -0.006(2) -0.034(3) 
F18    0.084(3) 0.111(3) 0.048(2)  0.055(3) -0.016(2) -0.014(2) 
F19    0.144(4) 0.067(2) 0.042(2)  0.043(3)  0.010(2)  0.013(2) 
F20    0.091(3) 0.049(2) 0.048(2)  0.002(2)  0.018(2)  0.0069(12) 
O1     0.163(9) 0.219(12) 0.192(11) -0.091(9) -0.015(7)  0.065(9) 
O2     0.074(4) 0.116(5) 0.226(9)  -0.000(3)  0.087(5)  0.044(5) 
O3     0.161(9) 0.266(13) 0.172(9)  0.113(9)  0.096(8)  0.102(9) 
N1     0.034(2) 0.0265(13) 0.0290(13)  0.0006(11)  0.0041(11) -0.0027(10) 
N2     0.0273(13) 0.031(2) 0.0275(13) -0.0021(10)  0.0055(11)  0.0005(10) 





Table S2-2b. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
N4     0.035(2) 0.030(2) 0.029(2)  0.0040(10)  0.0070(12)  0.0025(10) 
N5     0.037(2) 0.032(2) 0.033(2)  0.0018(12)  0.0066(11) -0.0019(11) 
C1     0.030(2) 0.031(2) 0.032(2)  0.0017(13)  0.0053(13)  0.0008(13) 
C2     0.033(2) 0.032(2) 0.033(2)  0.0017(13)  0.0030(13) -0.0025(13) 
C3     0.034(2) 0.031(2) 0.032(2)  0.0013(13)  0.0062(13)  0.0025(13) 
C4     0.030(2) 0.025(2) 0.034(2)  -0.0006(12)  0.0070(12)  -0.0001(12) 
C5     0.035(2) 0.028(2) 0.031(2) -0.0024(12)  0.0088(12) -0.0014(12) 
C6     0.031(2) 0.031(2) 0.028(2)  -0.0012(13)  0.0058(12)  0.0015(12) 
C7     0.032(2) 0.044(2) 0.027(2)  0.0010(13)  0.0053(13)  0.0015(13) 
C8     0.033(2) 0.043(2) 0.031(2)  -0.000(2)  0.0048(13)  0.001(2) 
C9     0.031(2) 0.030(2) 0.027(2)  -0.0004(12)  0.0034(12)  0.0014(12) 
C10    0.028(2) 0.038(2) 0.031(2) -0.0047(13)  0.0034(12)  0.0032(13) 
C11    0.027(2) 0.038(2) 0.033(2)  0.0049(13)  0.0077(12)  0.0039(13) 
C12    0.034(2) 0.056(3) 0.040(2)  0.009(2)  0.012(2)  0.005(2) 
C13    0.036(2) 0.052(3) 0.039(2)  0.007(2)  0.014(2)  0.006(2) 
C14    0.029(2) 0.036(2) 0.033(2)  0.0029(13)  0.0066(13)  0.0014(13) 
C15    0.034(2) 0.034(2) 0.030(2)  0.0010(13)  0.0074(13)  0.0013(12) 
C16    0.041(2) 0.034(2) 0.029(2)  0.006(2)  0.0089(13)  0.0007(12) 
C17    0.038(2) 0.053(3) 0.032(2)  0.003(2)  0.010(2)  0.001(2) 
C18    0.043(2) 0.056(3) 0.027(2)  0.010(2)  0.005(2)  -0.001(2) 
C19    0.038(2) 0.040(2) 0.026(2)  0.004(2)  0.0042(13)  0.0039(13) 
C20    0.036(2) 0.036(2) 0.028(2)  0.004(2)  0.0008(13)  0.0002(13) 
C21    0.045(2) 0.036(2) 0.031(2)  0.007(2)  0.005(2)  0.0005(13) 
C22    0.037(2) 0.034(2) 0.035(2)  0.0040(13)  0.0091(13)  0.0015(13) 
C23    0.041(2) 0.034(2) 0.052(3)  0.001(2)  0.013(2)  0.004(2) 
C24    0.031(2) 0.035(2) 0.032(2)  0.0068(13)  0.0074(12)  0.0009(13) 
C25    0.038(2) 0.031(2) 0.035(2)  -0.0003(13)  0.007(2)  -0.0008(13) 
C26    0.036(2) 0.043(2) 0.039(2) -0.002(2)  0.012(2)  0.005(2) 
C27    0.043(2) 0.044(2) 0.036(2) -0.003(2)  0.016(2)  -0.000(2) 
C28    0.043(2) 0.040(2) 0.031(2) -0.003(2)  0.007(2) -0.005(2) 
C29    0.029(2) 0.043(2) 0.037(2) -0.004(2)  0.0081(13) -0.004(2) 





Table S2-2b. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C31    0.028(2) 0.050(3) 0.040(2)  0.002(2)  0.006(2)  0.007(2) 
C32    0.037(2) 0.055(3) 0.040(2)  0.009(2)  0.004(2)  0.013(2) 
C33    0.036(2) 0.061(3) 0.031(2)  0.014(2)  0.004(2)  0.003(2) 
C34    0.028(2) 0.058(3) 0.040(2)  0.001(2)  0.010(2) -0.007(2) 
C35    0.035(2) 0.048(2) 0.036(2)  -0.001(2)  0.008(2)  0.001(2) 
C36    0.036(2) 0.035(2) 0.032(2)  0.001(2)  0.0073(13)  -0.0001(13) 
C37    0.038(2) 0.038(2) 0.044(2)  -0.001(2)  0.014(2) -0.002(2) 
C38    0.052(3) 0.043(2) 0.057(3)  -0.001(2)  0.024(2) -0.014(2) 
C39    0.048(3) 0.056(3) 0.042(2) -0.003(2)  0.018(2) -0.007(2) 
C40    0.049(2) 0.050(3) 0.032(2) -0.009(2)  0.014(2) -0.005(2) 
C41    0.045(2) 0.035(2) 0.037(2) -0.002(2)  0.014(2) -0.003(2) 
C42    0.040(2) 0.050(3) 0.028(2)  0.018(2)  0.000(2) -0.004(2) 
C43    0.040(2) 0.057(3) 0.038(2)  0.011(2)  0.001(2) -0.012(2) 
C44    0.039(2) 0.090(4) 0.041(3)  0.014(3)  -0.001(2) -0.023(3) 
C45    0.068(3) 0.074(4) 0.039(2)  0.037(3)  -0.001(2) -0.011(2) 
C46    0.090(4) 0.058(3) 0.034(2)  0.038(3)  0.010(3)  0.005(2) 
C47    0.078(4) 0.047(3) 0.032(2)  0.018(3)  0.005(2)  -0.001(2) 
C48    0.077(4) 0.063(3) 0.057(3) -0.006(3)  0.009(3)  0.006(3) 
C49    0.116(8) 0.110(8) 0.148(10)  0.017(6)  0.016(8) -0.010(7) 
C50    0.108(7) 0.071(5) 0.165(9) -0.016(5)  0.066(7)  -0.005(6) 
C51    0.090(7) 0.109(8) 0.37(3)  0.022(6)  0.128(12)  0.038(11) 
C52    0.116(8) 0.101(7) 0.137(9)  0.003(6)  0.019(7) -0.010(7) 
C53    0.53(4) 0.23(2) 0.25(2)  0.25(3)  0.30(3)  0.16(2) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S2-3b. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
Co1 N1 2.022(4)  Co1 N2 1.985(3)  
Co1 N3 2.001(4)  Co1 N4 1.986(3)  
S1 O1 1.600(14)  S1 C48 1.965(9)  
S1 C49 1.762(12)  S2 O2 1.423(9)  
S2 C50 1.636(14)  S2 C51 1.761(13)  
S3 O2 1.376(11)  S3 C50 1.864(12)  
S3 C51 1.678(12)  S4 S5 1.43(3)  
S4 O3 1.51(3)  S4 C52 1.94(3)  
S4 C53 1.74(4)  S5 O3 1.541(15)  
S5 C52 1.827(13)  S5 C53 1.75(3)  
F1 C25 1.348(5)  F2 C26 1.332(5)  
F3 C27 1.332(6)  F4 C28 1.341(5)  
F5 C29 1.340(5)  F6 C31 1.343(5)  
F7 C32 1.333(6)  F8 C33 1.341(5)  
F9 C34 1.332(5)  F10 C35 1.328(5)  
F11 C37 1.332(6)  F12 C38 1.325(6)  
F13 C39 1.347(7)  F14 C40 1.319(6)  
F15 C41 1.337(5)  F16 C43 1.344(6)  
F17 C44 1.338(7)  F18 C45 1.345(6)  
F19 C46 1.319(7)  F20 C47 1.310(7)  
N1 C1 1.372(4)  N1 C4 1.360(5)  
N2 C6 1.370(5)  N2 C9 1.390(4)  
N3 C11 1.377(4)  N3 C14 1.383(5)  
N4 C16 1.394(6)  N4 C19 1.359(5)  
N5 C21 1.486(5)  N5 C22 1.480(5)  
N5 C23 1.463(6)  C1 C2 1.518(6)  
C1 C20 1.383(6)  C2 C3 1.530(5)  
C2 C21 1.553(6)  C3 C4 1.524(5)  
C3 C22 1.550(5)  C4 C5 1.375(5)  
C5 C6 1.408(5)  C5 C24 1.487(6)  
C6 C7 1.443(5)  C7 C8 1.348(6)  





Table S2-3b. Bond lengths (Å) (continued) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
C10 C11 1.396(6)  C10 C30 1.501(5)  
C11 C12 1.444(6)  C12 C13 1.348(6)  
C13 C14 1.438(5)  C14 C15 1.402(5)  
C15 C16 1.389(5)  C15 C36 1.486(6)  
C16 C17 1.424(5)  C17 C18 1.343(7)  
C18 C19 1.453(6)  C19 C20 1.395(6)  
C20 C42 1.500(5)  C24 C25 1.385(6)  
C24 C29 1.386(5)  C25 C26 1.387(6)  
C26 C27 1.389(6)  C27 C28 1.379(6)  
C28 C29 1.396(6)  C30 C31 1.378(6)  
C30 C35 1.379(6)  C31 C32 1.390(6)  
C32 C33 1.375(6)  C33 C34 1.387(7)  
C34 C35 1.390(5)  C36 C37 1.382(6)  
C36 C41 1.383(6)  C37 C38 1.394(7)  
C38 C39 1.385(7)  C39 C40 1.378(7)  
C40 C41 1.387(7)  C42 C43 1.390(6)  
C42 C47 1.384(7)  C43 C44 1.379(6)  
C44 C45 1.372(9)  C45 C46 1.411(9)  






Table S2-4b. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
N1 Co1 N2 90.09(13)  N1 Co1 N3 175.40(12) 
N1 Co1 N4 90.83(13)  N2 Co1 N3 89.78(12) 
N2 Co1 N4 178.26(14)  N3 Co1 N4 89.19(13) 
O1 S1 C48 144.9(6)  O1 S1 C49 103.9(7) 
C48 S1 C49 95.9(6)  O2 S2 C50 117.4(6) 
O2 S2 C51 111.4(6)  C50 S2 C51 105.5(9) 
O2 S3 C50 106.8(6)  O2 S3 C51 119.2(9) 
C50 S3 C51 99.5(7)  S5 S4 O3 63.1(12) 
S5 S4 C52 63.4(10)  S5 S4 C53 66.4(13) 
O3 S4 C52 98.9(15)  O3 S4 C53 121.2(18) 
C52 S4 C53 83.5(12)  S4 S5 O3 60.8(11) 
S4 S5 C52 72.0(10)  S4 S5 C53 65.1(13) 
O3 S5 C52 102.7(7)  O3 S5 C53 118.1(10) 
C52 S5 C53 86.5(10)  S2 O2 S3 43.8(4) 
S4 O3 S5 56.1(10)  Co1 N1 C1 125.5(3) 
Co1 N1 C4 126.7(2)  C1 N1 C4 107.7(3) 
Co1 N2 C6 126.7(3)  Co1 N2 C9 127.7(3) 
C6 N2 C9 105.1(3)  Co1 N3 C11 127.3(3) 
Co1 N3 C14 128.8(2)  C11 N3 C14 103.8(3) 
Co1 N4 C16 128.1(3)  Co1 N4 C19 127.1(3) 
C16 N4 C19 104.8(3)  C21 N5 C22 102.7(3) 
C21 N5 C23 111.1(4)  C22 N5 C23 110.4(3) 
N1 C1 C2 113.1(3)  N1 C1 C20 126.0(4) 
C2 C1 C20 120.7(3)  C1 C2 C3 102.9(3) 
C1 C2 C21 118.2(4)  C3 C2 C21 104.6(3) 
C2 C3 C4 102.7(3)  C2 C3 C22 104.6(3) 
C4 C3 C22 118.6(3)  N1 C4 C3 113.4(3) 
N1 C4 C5 125.6(4)  C3 C4 C5 120.9(4) 
C4 C5 C6 124.5(4)  C4 C5 C24 119.1(4) 
C6 C5 C24 116.3(3)  N2 C6 C5 125.4(3) 
N2 C6 C7 110.5(3)  C5 C6 C7 124.1(4) 





Table S2-4b. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
N2 C9 C8 110.4(4)  N2 C9 C10 125.4(3) 
C8 C9 C10 124.1(3)  C9 C10 C11 124.1(3) 
C9 C10 C30 119.2(4)  C11 C10 C30 116.7(4) 
N3 C11 C10 125.5(4)  N3 C11 C12 111.0(4) 
C10 C11 C12 123.4(3)  C11 C12 C13 107.2(4) 
C12 C13 C14 106.1(4)  N3 C14 C13 111.8(3) 
N3 C14 C15 124.4(4)  C13 C14 C15 123.8(4) 
C14 C15 C16 124.0(4)  C14 C15 C36 118.4(4) 
C16 C15 C36 117.6(3)  N4 C16 C15 125.3(3) 
N4 C16 C17 110.2(4)  C15 C16 C17 124.4(4) 
C16 C17 C18 107.9(4)  C17 C18 C19 106.0(4) 
N4 C19 C18 111.1(4)  N4 C19 C20 125.5(4) 
C18 C19 C20 123.4(4)  C1 C20 C19 124.9(3) 
C1 C20 C42 118.9(4)  C19 C20 C42 116.0(4) 
N5 C21 C2 108.1(3)  N5 C22 C3 107.4(3) 
C5 C24 C25 120.8(3)  C5 C24 C29 122.9(4) 
C25 C24 C29 116.2(4)  F1 C25 C24 120.4(4) 
F1 C25 C26 116.1(4)  C24 C25 C26 123.5(4) 
F2 C26 C25 121.8(4)  F2 C26 C27 119.7(4) 
C25 C26 C27 118.5(4)  F3 C27 C26 120.5(4) 
F3 C27 C28 119.4(4)  C26 C27 C28 120.0(5) 
F4 C28 C27 119.4(4)  F4 C28 C29 121.0(4) 
C27 C28 C29 119.6(4)  F5 C29 C24 120.4(4) 
F5 C29 C28 117.5(4)  C24 C29 C28 122.1(4) 
C10 C30 C31 120.6(4)  C10 C30 C35 122.2(4) 
C31 C30 C35 117.1(4)  F6 C31 C30 120.2(3) 
F6 C31 C32 117.2(4)  C30 C31 C32 122.6(4) 
F7 C32 C31 121.1(4)  F7 C32 C33 119.9(4) 
C31 C32 C33 119.0(5)  F8 C33 C32 120.7(4) 
F8 C33 C34 119.4(4)  C32 C33 C34 119.9(4) 
F9 C34 C33 119.6(4)  F9 C34 C35 120.9(4) 





Table S2-4b. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
F10 C35 C34 117.9(4)  C30 C35 C34 121.8(4) 
C15 C36 C37 121.7(4)  C15 C36 C41 121.4(4) 
C37 C36 C41 117.0(4)  F11 C37 C36 120.7(4) 
F11 C37 C38 117.1(4)  C36 C37 C38 122.2(4) 
F12 C38 C37 121.0(5)  F12 C38 C39 120.2(5) 
C37 C38 C39 118.8(5)  F13 C39 C38 120.1(5) 
F13 C39 C40 119.2(5)  C38 C39 C40 120.7(5) 
F14 C40 C39 119.9(5)  F14 C40 C41 121.3(4) 
C39 C40 C41 118.8(4)  F15 C41 C36 120.2(4) 
F15 C41 C40 117.1(4)  C36 C41 C40 122.7(4) 
C20 C42 C43 120.2(4)  C20 C42 C47 121.5(4) 
C43 C42 C47 118.2(4)  F16 C43 C42 120.0(4) 
F16 C43 C44 117.3(5)  C42 C43 C44 122.7(5) 
F17 C44 C43 121.5(6)  F17 C44 C45 119.8(5) 
C43 C44 C45 118.7(5)  F18 C45 C44 120.2(5) 
F18 C45 C46 118.9(5)  C44 C45 C46 120.9(5) 
F19 C46 C45 119.5(5)  F19 C46 C47 121.8(6) 
C45 C46 C47 118.8(5)  F20 C47 C42 121.2(4) 
F20 C47 C46 118.0(5)  C42 C47 C46 120.8(5) 
S2 C50 S3 33.9(3)  S2 C51 S3 35.2(3) 








Table S2-5b. Fragment Analysis 
 
fragment: 1   
 Co(1) F(1) F(2) F(3) F(4) 
 F(5) F(6) F(7) F(8) F(9) 
 F(10) F(11) F(12) F(13) F(14) 
 F(15) F(16) F(17) F(18) F(19) 
 F(20) N(1) N(2) N(3) N(4) 
 N(5) C(1) C(2) C(3) C(4) 
 C(5) C(6) C(7) C(8) C(9) 
 C(10) C(11) C(12) C(13) C(14) 
 C(15) C(16) C(17) C(18) C(19) 
 C(20) C(21) C(22) C(23) C(24) 
 C(25) C(26) C(27) C(28) C(29) 
 C(30) C(31) C(32) C(33) C(34) 
 C(35) C(36) C(37) C(38) C(39) 
 C(40) C(41) C(42) C(43) C(44) 
 C(45) C(46) C(47) 
 
 
fragment: 2   
 S(1) O(1) C(48) C(49) 
 
fragment: 3   
 
 S(2) S(3) O(2) C(50) C(51) 
 
fragment: 4   








Figure S2-1c. ORTEP drawing of Cu(TFPC)·3DMSO. Molecule solvent and hydrogen atoms are 







Table S2-1c. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
Cu(1)   0.09190(7)  0.06798(9)  0.75942(4)  3.88(3)   1 
S(1)   -0.0544(2) -0.1266(3)  0.8211(1)  5.83(7)   1 
S(2A)  -0.1480(4) -0.1535(5)  0.6331(2)  5.7(1)   0.600 
S(2B)  -0.1586(6) -0.2316(6)  0.6108(3)  6.1(2)   0.400 
S(3A)  -0.4046(3) -0.0194(4)  0.7779(2)  7.5(1)   0.900 
S(3B)  -0.393(3)  0.080(3)  0.762(2)  7.5(9)   0.100 
F(1)    0.3363(4)  0.1036(4)  0.6544(2)  3.74(9)   1 
F(2)    0.4273(4)  0.0641(4)  0.5851(2)  4.0(1)   1 
F(3)    0.3677(4) -0.0871(4)  0.5155(2)  4.3(1)   1 
F(4)    0.2175(4) -0.1988(5)  0.5165(2)  4.6(1)   1 
F(5)    0.1319(4) -0.1671(4)  0.5894(2)  4.2(1)   1 
F(6)   -0.0966(3)  0.3392(4)  0.6200(2)  3.79(9)   1 
F(7)   -0.2437(4)  0.4214(4)  0.5513(2)  4.4(1)   1 
F(8)   -0.4105(3)  0.3242(4)  0.5279(2)  3.67(9)   1 
F(9)   -0.4264(3)  0.1421(4)  0.5710(2)  3.82(9)   1 
F(10)  -0.2793(3)  0.0563(4)  0.6378(2)  3.63(9)   1 
F(11)  -0.0123(4)  0.3574(4)  0.8794(2)  3.84(9)   1 
F(12)  -0.0840(4)  0.4248(4)  0.9538(2)  4.6(1)   1 
F(13)  -0.1497(4)  0.2884(4)  1.0104(2)  4.5(1)   1 
F(14)  -0.1445(4)  0.0861(4)  0.9918(2)  4.4(1)   1 
F(15)  -0.0760(4)  0.0182(4)  0.9164(2)  3.84(9)   1 
F(16)   0.4399(4)  0.0784(5)  0.8803(2)  4.4(1)   1 
F(17)   0.5864(4)  0.0258(6)  0.9569(3)  5.9(2)   1 
F(18)   0.5841(4) -0.1505(6)  1.0093(2)  6.2(2)   1 
F(19)   0.4311(5) -0.2727(5)  0.9845(2)  6.0(2)   1 
F(20)   0.2843(4) -0.2206(4)  0.9060(2)  4.7(1)   1 
O(1)   -0.1403(6) -0.1682(7)  0.8266(3)  6.7(2)   1 
O(2)   -0.2212(6) -0.2165(8)  0.6409(4)  7.7(3)   1 
O(3)   -0.4781(7)  0.062(1)  0.7719(4)  8.9(3)   1 
N(1)    0.2071(5) -0.0177(5)  0.7579(3)  2.8(1)   1 
N(2)    0.0474(4)  0.0641(5)  0.6827(3)  2.6(1)   1 





Table S2-1c. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
N(4)    0.1289(4)  0.0599(5)  0.8363(3)  2.4(1)   1 
N(5)    0.3209(5) -0.2686(6)  0.7444(3)  3.5(2)   1 
C(1)    0.2731(6) -0.0513(6)  0.7990(3)  2.7(2)   1 
C(2)    0.3545(6) -0.1007(6)  0.7858(3)  3.0(2)   1 
C(3)    0.3291(6) -0.0878(7)  0.7270(3)  3.2(2)   1 
C(4)    0.2342(5) -0.0374(6)  0.7146(3)  2.9(2)   1 
C(5)    0.1855(6) -0.0121(6)  0.6660(3)  2.9(2)   1 
C(6)    0.0989(5)  0.0350(6)  0.6512(3)  3.0(2)   1 
C(7)    0.0495(6)  0.0610(7)  0.5990(3)  3.1(2)   1 
C(8)   -0.0316(6)  0.1043(7)  0.6001(3)  3.1(2)   1 
C(9)   -0.0326(5)  0.1072(6)  0.6524(3)  2.9(2)   1 
C(10)  -0.1019(5)  0.1497(6)  0.6696(3)  2.8(2)   1 
C(11)  -0.1000(6)  0.1621(6)  0.7213(3)  2.9(2)   1 
C(12)  -0.1729(5)  0.2110(6)  0.7371(3)  2.9(2)   1 
C(13)  -0.1448(5)  0.2097(7)  0.7894(3)  3.2(2)   1 
C(14)  -0.0559(6)  0.1613(6)  0.8037(3)  2.8(2)   1 
C(15)  -0.0016(5)  0.1483(6)  0.8544(3)  2.8(2)   1 
C(16)   0.0832(6)  0.1018(6)  0.8690(3)  2.7(2)   1 
C(17)   0.1378(6)  0.0874(6)  0.9204(3)  3.0(2)   1 
C(18)   0.2147(6)  0.0376(7)  0.9192(3)  3.3(2)   1 
C(19)   0.2078(6)  0.0189(6)  0.8663(3)  3.0(2)   1 
C(20)   0.2753(5) -0.0355(6)  0.8490(3)  3.0(2)   1 
C(21)   0.3646(6) -0.2168(7)  0.7936(3)  3.5(2)   1 
C(22)   0.3354(6) -0.1971(7)  0.7063(3)  3.4(2)   1 
C(23)   0.2201(6) -0.2873(8)  0.7368(4)  4.2(2)   1 
C(24)   0.2322(6) -0.0314(7)  0.6251(3)  3.0(2)   1 
C(25)   0.3044(6)  0.0265(7)  0.6209(3)  3.3(2)   1 
C(26)   0.3518(6)  0.0091(7)  0.5845(3)  3.3(2)   1 
C(27)   0.3221(6) -0.0686(7)  0.5504(3)  3.5(2)   1 
C(28)   0.2471(6) -0.1247(7)  0.5512(3)  3.3(2)   1 
C(29)   0.2034(6) -0.1073(7)  0.5886(3)  3.4(2)   1 





Table S2-1c. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
C(31)  -0.1795(6)  0.2882(7)  0.6078(3)  3.2(2)   1 
C(32)  -0.2523(6)  0.3323(7)  0.5732(3)  3.3(2)   1 
C(33)  -0.3366(5)  0.2819(7)  0.5614(3)  3.1(2)   1 
C(34)  -0.3447(5)  0.1906(7)  0.5832(3)  3.0(2)   1 
C(35)  -0.2694(5)  0.1463(7)  0.6172(3)  3.0(2)   1 
C(36)  -0.0423(5)  0.1868(7)  0.8954(3)  3.0(2)   1 
C(37)  -0.0449(6)  0.2890(7)  0.9066(3)  3.1(2)   1 
C(38)  -0.0814(6)  0.3248(7)  0.9448(3)  3.7(2)   1 
C(39)  -0.1147(6)  0.2552(7)  0.9725(3)  3.6(2)   1 
C(40)  -0.1128(6)  0.1513(7)  0.9628(3)  3.5(2)   1 
C(41)  -0.0773(6)  0.1180(6)  0.9251(3)  3.1(2)   1 
C(42)   0.3580(6) -0.0701(7)  0.8903(3)  3.4(2)   1 
C(43)   0.4373(6) -0.0099(8)  0.9042(3)  3.7(2)   1 
C(44)   0.5118(7) -0.0362(9)  0.9439(4)  4.6(2)   1 
C(45)   0.5106(8) -0.1225(9)  0.9696(4)  4.6(2)   1 
C(46)   0.4348(8) -0.1861(8)  0.9581(4)  4.7(2)   1 
C(47)   0.3579(7) -0.1596(7)  0.9169(3)  4.0(2)   1 
C(48)  -0.020(2) -0.176(2)  0.7724(9)  16(1)   1 
C(49)   0.0359(8) -0.173(1)  0.8721(6)  6.5(3)   1 
C(50)  -0.168(2) -0.112(2)  0.5718(6)  8.2(4)   1 
C(51)  -0.052(1) -0.233(2)  0.6362(7)  8.7(4)   1 
C(52)  -0.309(1)  0.024(1)  0.8276(6)  7.3(3)   1 
C(53)  -0.349(2) -0.005(2)  0.7283(7)  10.2(6)   1 
 




Table S2-2c. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
Cu(1)  0.0476(7) 0.0584(7) 0.0434(6)  0.0030(5)  0.0161(5) -0.0012(5) 
S(1)   0.069(2) 0.095(3) 0.064(2) -0.015(2)  0.027(2)  0.003(2) 
S(2A)  0.062(3) 0.083(4) 0.078(3)  -0.000(3)  0.026(3)  0.001(3) 
S(2B)  0.089(6) 0.069(5) 0.087(5) -0.027(4)  0.046(5) -0.021(4) 
S(3A)  0.114(3) 0.100(3) 0.092(3) -0.056(3)  0.065(3) -0.029(3) 
S(3B)  0.09(3) 0.09(3) 0.13(4)  -0.01(2)  0.07(3)  -0.00(2) 
F(1)   0.052(3) 0.047(3) 0.048(3) -0.007(2)  0.022(3) -0.006(2) 
F(2)   0.050(3) 0.059(3) 0.052(3) -0.007(3)  0.029(3)  0.001(3) 
F(3)   0.055(3) 0.073(4) 0.045(3) -0.006(3)  0.032(3) -0.007(3) 
F(4)   0.057(3) 0.079(4) 0.046(3) -0.017(3)  0.025(3) -0.024(3) 
F(5)   0.050(3) 0.067(4) 0.049(3) -0.015(3)  0.027(3) -0.013(3) 
F(6)   0.037(3) 0.055(3) 0.051(3) -0.005(2)  0.011(3)  0.011(3) 
F(7)   0.049(3) 0.059(4) 0.057(3)  0.002(3)  0.014(3)  0.023(3) 
F(8)   0.035(3) 0.069(4) 0.034(3)  0.011(2)  0.008(2)  0.007(2) 
F(9)   0.033(3) 0.062(3) 0.051(3)  -0.001(2)  0.013(3)  -0.001(3) 
F(10)  0.036(3) 0.050(3) 0.050(3) -0.004(2)  0.010(2)  0.008(2) 
F(11)  0.062(3) 0.044(3) 0.046(3) -0.006(3)  0.025(3)  0.001(2) 
F(12)  0.074(4) 0.046(3) 0.062(4)  0.004(3)  0.032(3) -0.011(3) 
F(13)  0.066(4) 0.065(4) 0.048(3)  0.001(3)  0.031(3) -0.014(3) 
F(14)  0.072(4) 0.062(4) 0.045(3) -0.013(3)  0.035(3) -0.005(3) 
F(15)  0.064(3) 0.045(3) 0.045(3) -0.003(3)  0.030(3)  -0.000(2) 
F(16)  0.045(3) 0.076(4) 0.046(3) -0.011(3)  0.013(3) -0.011(3) 
F(17)  0.041(3) 0.114(5) 0.065(4)  0.003(3)  0.008(3) -0.029(4) 
F(18)  0.061(4) 0.118(6) 0.046(3)  0.040(4) -0.004(3) -0.013(3) 
F(19)  0.111(5) 0.069(4) 0.041(3)  0.036(4)  0.013(3)  0.013(3) 
F(20)  0.078(4) 0.053(3) 0.049(3)  -0.001(3)  0.022(3)  0.004(3) 
O(1)   0.066(5) 0.111(7) 0.072(5) -0.035(5)  0.009(4)  0.013(5) 
O(2)   0.072(5) 0.126(8) 0.116(7)  -0.001(5)  0.063(6)  0.026(6) 
O(3)   0.073(6) 0.17(1) 0.100(7) -0.035(7)  0.031(6) -0.029(7) 
N(1)   0.036(4) 0.043(4) 0.029(3)  -0.002(3)  0.013(3)  0.002(3) 
N(2)   0.034(4) 0.034(4) 0.035(4)  0.002(3)  0.020(3)  0.003(3) 





Table S2-2c. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
N(4)   0.030(4) 0.033(4) 0.031(3)  0.003(3)  0.011(3)  0.000(3) 
N(5)   0.049(4) 0.052(5) 0.038(4)  -0.002(3)  0.019(4)  0.003(3) 
C(1)   0.042(5) 0.032(4) 0.032(4)  -0.002(3)  0.013(4)  0.003(3) 
C(2)   0.038(5) 0.047(5) 0.032(4)  0.005(4)  0.010(4)  -0.002(4) 
C(3)   0.036(5) 0.051(5) 0.037(4)  0.005(4)  0.014(4)  0.001(4) 
C(4)   0.032(4) 0.041(5) 0.038(4)  -0.001(3)  0.013(4) -0.005(4) 
C(5)   0.041(5) 0.044(5) 0.031(4)  0.003(4)  0.018(4)  -0.002(4) 
C(6)   0.034(4) 0.044(5) 0.039(4)  0.003(4)  0.018(4)  -0.002(4) 
C(7)   0.039(5) 0.054(5) 0.027(4)  0.004(4)  0.011(4)  0.004(4) 
C(8)   0.031(4) 0.054(5) 0.031(4)  0.001(4)  0.005(4)  0.000(4) 
C(9)   0.035(4) 0.047(5) 0.026(4)  0.001(4)  0.007(3)  0.003(3) 
C(10)  0.031(4) 0.041(5) 0.034(4)  0.002(3)  0.008(4)  0.007(3) 
C(11)  0.041(5) 0.042(5) 0.029(4) -0.005(4)  0.017(4)  0.003(3) 
C(12)  0.020(4) 0.052(5) 0.035(4)  -0.001(3)  0.006(3)  0.002(4) 
C(13)  0.033(4) 0.055(5) 0.035(4)  0.007(4)  0.014(4)  0.001(4) 
C(14)  0.037(4) 0.038(4) 0.033(4) -0.003(3)  0.012(4) -0.003(3) 
C(15)  0.037(4) 0.043(5) 0.030(4) -0.005(4)  0.015(4) -0.004(3) 
C(16)  0.040(5) 0.034(4) 0.030(4)  0.000(3)  0.013(4) -0.004(3) 
C(17)  0.044(5) 0.044(5) 0.026(4)  -0.001(4)  0.011(4) -0.003(3) 
C(18)  0.040(5) 0.057(5) 0.026(4)  0.003(4)  0.005(4) -0.004(4) 
C(19)  0.041(5) 0.045(5) 0.034(4)  0.001(4)  0.017(4)  0.004(4) 
C(20)  0.032(4) 0.049(5) 0.031(4)  0.006(4)  0.007(4)  0.003(4) 
C(21)  0.044(5) 0.053(5) 0.035(4)  0.006(4)  0.012(4)  0.002(4) 
C(22)  0.044(5) 0.050(5) 0.041(5)  0.008(4)  0.018(4)  0.007(4) 
C(23)  0.043(5) 0.056(6) 0.064(6)  -0.001(4)  0.020(5)  -0.004(5) 
C(24)  0.039(5) 0.052(5) 0.028(4)  0.008(4)  0.015(4)  0.003(4) 
C(25)  0.046(5) 0.047(5) 0.035(4)  0.006(4)  0.016(4)  -0.003(4) 
C(26)  0.042(5) 0.049(5) 0.038(4)  0.003(4)  0.020(4)  0.004(4) 
C(27)  0.042(5) 0.063(6) 0.037(5)  0.009(4)  0.024(4)  0.000(4) 
C(28)  0.044(5) 0.053(5) 0.033(4)  -0.001(4)  0.018(4) -0.008(4) 
C(29)  0.040(5) 0.056(5) 0.036(4)  -0.003(4)  0.016(4) -0.004(4) 





Table S2-2c. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C(31)  0.037(5) 0.054(5) 0.035(4)  0.000(4)  0.015(4)  0.006(4) 
C(32)  0.044(5) 0.047(5) 0.036(4)  0.000(4)  0.017(4)  0.006(4) 
C(33)  0.034(4) 0.056(5) 0.032(4)  0.006(4)  0.014(4)  0.002(4) 
C(34)  0.027(4) 0.053(5) 0.040(4) -0.004(4)  0.017(4) -0.008(4) 
C(35)  0.035(4) 0.053(5) 0.026(4)  -0.000(4)  0.010(4)  -0.001(4) 
C(36)  0.033(4) 0.056(5) 0.024(4)  0.003(4)  0.009(3)  0.002(4) 
C(37)  0.040(5) 0.046(5) 0.036(4)  0.001(4)  0.015(4)  -0.003(4) 
C(38)  0.049(5) 0.054(6) 0.039(5)  0.002(4)  0.016(4) -0.004(4) 
C(39)  0.042(5) 0.065(6) 0.033(4)  -0.001(4)  0.015(4) -0.011(4) 
C(40)  0.049(5) 0.048(5) 0.040(5) -0.008(4)  0.020(4)  0.000(4) 
C(41)  0.040(5) 0.045(5) 0.035(4) -0.006(4)  0.013(4)  0.000(4) 
C(42)  0.043(5) 0.059(6) 0.028(4)  0.015(4)  0.011(4)  -0.003(4) 
C(43)  0.034(5) 0.067(6) 0.036(5)  0.012(4)  0.005(4) -0.008(4) 
C(44)  0.049(6) 0.090(8) 0.039(5)  0.006(5)  0.017(5) -0.021(5) 
C(45)  0.067(7) 0.076(7) 0.032(5)  0.030(6)  0.011(5)  -0.003(5) 
C(46)  0.087(8) 0.056(6) 0.039(5)  0.018(6)  0.020(5)  -0.001(5) 
C(47)  0.061(6) 0.054(6) 0.036(5)  0.019(5)  0.011(4)  -0.001(4) 
C(48)  0.35(4) 0.15(2) 0.19(2) -0.04(2)  0.22(3) -0.05(2) 
C(49)  0.054(7) 0.083(9) 0.11(1)  0.002(6)  0.033(7)  0.017(7) 
C(50)  0.12(2) 0.11(2) 0.10(1) -0.015(9)  0.052(9)  0.008(9) 
C(51)  0.080(9) 0.12(2) 0.15(2)  0.015(8)  0.07(1)  0.02(1) 
C(52)  0.077(9) 0.09(1) 0.11(1) -0.019(7)  0.025(8)  -0.003(8) 
C(53)  0.18(2) 0.13(2) 0.11(2) -0.08(2)  0.10(2) -0.05(1) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S2-3c. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
Cu(1) N(1) 2.081(7)  Cu(1) N(2) 2.020(6)  
Cu(1) N(3) 2.030(7)  Cu(1) N(4) 2.026(6)  
S(1) O(1) 1.453(10)  S(1) C(48) 1.69(3)  
S(1) C(49) 1.767(12)  S(2A) S(2B) 1.181(10)  
S(2A) O(2) 1.440(12)  S(2A) C(50) 1.709(17)  
S(2A) C(51) 1.769(17)  S(2B) O(2) 1.431(15)  
S(2B) C(50) 1.877(18)  S(2B) C(51) 1.567(16)  
S(3A) S(3B) 1.40(4)  S(3A) O(3) 1.516(13)  
S(3A) C(52) 1.775(14)  S(3A) C(53) 1.79(3)  
S(3B) O(3) 1.41(5)  S(3B) C(52) 2.02(4)  
S(3B) C(53) 1.70(5)  F(1) C(25) 1.359(9)  
F(2) C(26) 1.344(10)  F(3) C(27) 1.346(11)  
F(4) C(28) 1.345(10)  F(5) C(29) 1.340(11)  
F(6) C(31) 1.374(9)  F(7) C(32) 1.335(10)  
F(8) C(33) 1.349(8)  F(9) C(34) 1.344(9)  
F(10) C(35) 1.334(10)  F(11) C(37) 1.343(10)  
F(12) C(38) 1.335(11)  F(13) C(39) 1.363(11)  
F(14) C(40) 1.342(11)  F(15) C(41) 1.330(10)  
F(16) C(43) 1.335(11)  F(17) C(44) 1.353(12)  
F(18) C(45) 1.368(10)  F(19) C(46) 1.357(12)  
F(20) C(47) 1.334(12)  N(1) C(1) 1.352(9)  
N(1) C(4) 1.384(11)  N(2) C(6) 1.369(11)  
N(2) C(9) 1.381(9)  N(3) C(11) 1.363(9)  
N(3) C(14) 1.376(11)  N(4) C(16) 1.389(11)  
N(4) C(19) 1.354(9)  N(5) C(21) 1.490(10)  
N(5) C(22) 1.464(12)  N(5) C(23) 1.496(12)  
C(1) C(2) 1.519(12)  C(1) C(20) 1.377(11)  
C(2) C(3) 1.558(11)  C(2) C(21) 1.538(12)  
C(3) C(4) 1.527(11)  C(3) C(22) 1.552(12)  
C(4) C(5) 1.370(10)  C(5) C(6) 1.398(11)  
C(5) C(24) 1.504(13)  C(6) C(7) 1.457(10)  





Table S2-3c. Bond lengths (Å) (continued) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
C(9) C(10) 1.378(12)  C(10) C(11) 1.421(11)  
C(10) C(30) 1.508(10)  C(11) C(12) 1.440(12)  
C(12) C(13) 1.375(11)  C(13) C(14) 1.436(11)  
C(14) C(15) 1.410(10)  C(15) C(16) 1.373(11)  
C(15) C(36) 1.511(12)  C(16) C(17) 1.429(10)  
C(17) C(18) 1.340(12)  C(18) C(19) 1.446(12)  
C(19) C(20) 1.429(12)  C(20) C(42) 1.502(10)  
C(24) C(25) 1.360(12)  C(24) C(29) 1.390(11)  
C(25) C(26) 1.399(13)  C(26) C(27) 1.370(12)  
C(27) C(28) 1.356(13)  C(28) C(29) 1.385(13)  
C(30) C(31) 1.384(12)  C(30) C(35) 1.395(11)  
C(31) C(32) 1.364(11)  C(32) C(33) 1.390(12)  
C(33) C(34) 1.360(12)  C(34) C(35) 1.379(10)  
C(36) C(37) 1.377(12)  C(36) C(41) 1.413(12)  
C(37) C(38) 1.397(13)  C(38) C(39) 1.368(14)  
C(39) C(40) 1.389(13)  C(40) C(41) 1.363(13)  
C(42) C(43) 1.395(12)  C(42) C(47) 1.380(13)  
C(43) C(44) 1.371(11)  C(44) C(45) 1.336(16)  






Table S2-4c. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
N(1) Cu(1) N(2) 90.1(3)  N(1) Cu(1) N(3) 172.3(3) 
N(1) Cu(1) N(4) 90.3(3)  N(2) Cu(1) N(3) 90.2(3) 
N(2) Cu(1) N(4) 174.5(3)  N(3) Cu(1) N(4) 88.7(3) 
O(1) S(1) C(48) 114.7(10)  O(1) S(1) C(49) 107.5(6) 
C(48) S(1) C(49) 98.8(10)  S(2B) S(2A) O(2) 65.3(7) 
S(2B) S(2A) C(50) 78.7(8)  S(2B) S(2A) C(51) 60.4(7) 
O(2) S(2A) C(50) 113.1(8)  O(2) S(2A) C(51) 108.1(8) 
C(50) S(2A) C(51) 98.7(9)  S(2A) S(2B) O(2) 66.1(7) 
S(2A) S(2B) C(50) 63.2(7)  S(2A) S(2B) C(51) 78.7(8) 
O(2) S(2B) C(50) 104.6(9)  O(2) S(2B) C(51) 120.5(10) 
C(50) S(2B) C(51) 99.7(10)  S(3B) S(3A) O(3) 57.4(18) 
S(3B) S(3A) C(52) 78.0(16)  S(3B) S(3A) C(53) 63(2) 
O(3) S(3A) C(52) 105.6(7)  O(3) S(3A) C(53) 109.1(8) 
C(52) S(3A) C(53) 95.7(8)  S(3A) S(3B) O(3) 65(2) 
S(3A) S(3B) C(52) 59.2(15)  S(3A) S(3B) C(53) 69.7(18) 
O(3) S(3B) C(52) 98(3)  O(3) S(3B) C(53) 120(3) 
C(52) S(3B) C(53) 90.1(18)  S(2A) O(2) S(2B) 48.6(6) 
S(3A) O(3) S(3B) 57.3(16)  Cu(1) N(1) C(1) 125.7(6) 
Cu(1) N(1) C(4) 124.6(5)  C(1) N(1) C(4) 109.2(7) 
Cu(1) N(2) C(6) 125.5(5)  Cu(1) N(2) C(9) 126.6(6) 
C(6) N(2) C(9) 106.9(6)  Cu(1) N(3) C(11) 127.0(6) 
Cu(1) N(3) C(14) 128.2(5)  C(11) N(3) C(14) 104.7(7) 
Cu(1) N(4) C(16) 127.5(5)  Cu(1) N(4) C(19) 126.2(6) 
C(16) N(4) C(19) 106.1(6)  C(21) N(5) C(22) 103.7(7) 
C(21) N(5) C(23) 112.1(8)  C(22) N(5) C(23) 110.7(7) 
N(1) C(1) C(2) 113.3(7)  N(1) C(1) C(20) 126.0(8) 
C(2) C(1) C(20) 120.4(6)  C(1) C(2) C(3) 102.7(6) 
C(1) C(2) C(21) 116.3(8)  C(3) C(2) C(21) 103.7(7) 
C(2) C(3) C(4) 102.8(7)  C(2) C(3) C(22) 104.8(7) 
C(4) C(3) C(22) 117.9(7)  N(1) C(4) C(3) 111.9(6) 
N(1) C(4) C(5) 125.5(7)  C(3) C(4) C(5) 122.5(8) 





Table S2-4c. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
C(6) C(5) C(24) 117.0(7)  N(2) C(6) C(5) 126.3(7) 
N(2) C(6) C(7) 109.2(7)  C(5) C(6) C(7) 124.5(8) 
C(6) C(7) C(8) 107.0(8)  C(7) C(8) C(9) 107.2(7) 
N(2) C(9) C(8) 109.7(7)  N(2) C(9) C(10) 125.3(7) 
C(8) C(9) C(10) 124.9(7)  C(9) C(10) C(11) 125.6(7) 
C(9) C(10) C(30) 118.3(7)  C(11) C(10) C(30) 115.8(7) 
N(3) C(11) C(10) 124.7(8)  N(3) C(11) C(12) 112.0(7) 
C(10) C(11) C(12) 123.2(7)  C(11) C(12) C(13) 105.6(6) 
C(12) C(13) C(14) 106.4(8)  N(3) C(14) C(13) 111.2(6) 
N(3) C(14) C(15) 124.3(7)  C(13) C(14) C(15) 124.4(8) 
C(14) C(15) C(16) 125.4(8)  C(14) C(15) C(36) 116.5(7) 
C(16) C(15) C(36) 118.1(6)  N(4) C(16) C(15) 125.3(7) 
N(4) C(16) C(17) 109.2(7)  C(15) C(16) C(17) 125.5(8) 
C(16) C(17) C(18) 107.8(8)  C(17) C(18) C(19) 106.7(7) 
N(4) C(19) C(18) 110.2(8)  N(4) C(19) C(20) 125.8(7) 
C(18) C(19) C(20) 124.0(7)  C(1) C(20) C(19) 125.7(7) 
C(1) C(20) C(42) 119.2(8)  C(19) C(20) C(42) 114.9(7) 
N(5) C(21) C(2) 108.8(6)  N(5) C(22) C(3) 107.1(7) 
C(5) C(24) C(25) 121.5(7)  C(5) C(24) C(29) 122.6(8) 
C(25) C(24) C(29) 115.8(8)  F(1) C(25) C(24) 119.9(8) 
F(1) C(25) C(26) 116.6(8)  C(24) C(25) C(26) 123.4(8) 
F(2) C(26) C(25) 120.3(7)  F(2) C(26) C(27) 121.4(8) 
C(25) C(26) C(27) 118.3(8)  F(3) C(27) C(26) 119.0(8) 
F(3) C(27) C(28) 120.6(8)  C(26) C(27) C(28) 120.4(9) 
F(4) C(28) C(27) 119.5(8)  F(4) C(28) C(29) 120.7(8) 
C(27) C(28) C(29) 119.8(8)  F(5) C(29) C(24) 119.8(8) 
F(5) C(29) C(28) 118.0(8)  C(24) C(29) C(28) 122.2(8) 
C(10) C(30) C(31) 122.3(7)  C(10) C(30) C(35) 121.6(7) 
C(31) C(30) C(35) 116.1(7)  F(6) C(31) C(30) 118.3(6) 
F(6) C(31) C(32) 117.6(8)  C(30) C(31) C(32) 124.0(8) 





Table S2-4c. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
C(31) C(32) C(33) 117.9(8)  F(8) C(33) C(32) 119.5(8) 
F(8) C(33) C(34) 120.1(7)  C(32) C(33) C(34) 120.4(7) 
F(9) C(34) C(33) 119.7(6)  F(9) C(34) C(35) 119.7(8) 
C(33) C(34) C(35) 120.6(7)  F(10) C(35) C(30) 119.7(6) 
F(10) C(35) C(34) 119.3(7)  C(30) C(35) C(34) 121.0(8) 
C(15) C(36) C(37) 122.2(8)  C(15) C(36) C(41) 120.8(8) 
C(37) C(36) C(41) 117.0(8)  F(11) C(37) C(36) 119.2(8) 
F(11) C(37) C(38) 118.4(8)  C(36) C(37) C(38) 122.4(8) 
F(12) C(38) C(37) 120.4(9)  F(12) C(38) C(39) 121.2(9) 
C(37) C(38) C(39) 118.4(9)  F(13) C(39) C(38) 119.4(8) 
F(13) C(39) C(40) 119.4(8)  C(38) C(39) C(40) 121.2(9) 
F(14) C(40) C(39) 118.8(8)  F(14) C(40) C(41) 121.8(8) 
C(39) C(40) C(41) 119.4(9)  F(15) C(41) C(36) 119.8(8) 
F(15) C(41) C(40) 118.6(8)  C(36) C(41) C(40) 121.6(8) 
C(20) C(42) C(43) 120.2(8)  C(20) C(42) C(47) 122.1(8) 
C(43) C(42) C(47) 117.7(7)  F(16) C(43) C(42) 119.8(7) 
F(16) C(43) C(44) 118.5(8)  C(42) C(43) C(44) 121.6(9) 
F(17) C(44) C(43) 119.7(10)  F(17) C(44) C(45) 120.1(8) 
C(43) C(44) C(45) 120.2(10)  F(18) C(45) C(44) 121.3(9) 
F(18) C(45) C(46) 117.2(9)  C(44) C(45) C(46) 121.5(9) 
F(19) C(46) C(45) 122.6(9)  F(19) C(46) C(47) 118.9(10) 
C(45) C(46) C(47) 118.5(9)  F(20) C(47) C(42) 121.0(7) 
F(20) C(47) C(46) 118.4(9)  C(42) C(47) C(46) 120.5(9) 
S(2A) C(50) S(2B) 38.1(5)  S(2A) C(51) S(2B) 40.9(5) 





Table 2S-5c. Fragment Analysis 
 
fragment: 1   
 Cu1 F1 F2 F3 F4 
 F5 F6 F7 F8 F9 
 F10 F11 F12 F13 F14 
 F15 F16 F17 F18 F19 
 F20 N1 N2 N3 N4 
 N5 C1 C2 C3 C4 
 C5 C6 C7 C8 C9 
 C10 C11 C12 C13 C14 
 C15 C16 C17 C18 C19 
 C20 C21 C22 C23 C24 
 C25 C26 C27 C28 C29 
 C30 C31 C32 C33 C34 
 C35 C36 C37 C38 C39 
 C40 C41 C42 C43 C44 
 C45 C46 C47 
 
fragment: 2   
 S1 O1 C48 C49 
 
fragment: 3   
 S2A S2B O2 C50 C51 
 
fragment: 4   









Figure S2-1d. ORTEP drawing of Zn(TFPC)·3DMSO. Molecule solvent and hydrogen atoms are 









Table S2-1d. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
Zn1     0.6019(3)  0.5848(3)  0.7592(2)  2.02(4)   3/4  
Zn2     0.5887(8)  0.5560(7)  0.7620(5)  2.4(2)   1/4  
S1      0.4462(3)  0.3735(3)  0.81792(13)  9.18(9)   1 
S2      0.0874(5)  0.4849(4)  0.7760(2)  14.0(2)   1 
S3      0.1562(3)  0.8471(4)  0.8723(2)  7.14(11)   0.600 
S4      0.1684(6)  0.7756(6)  0.8951(4)  8.2(2)   0.400 
F1      0.8341(3)  0.6030(3)  0.65129(13)  3.09(7)   1 
F2      0.9225(3)  0.5631(3)  0.5813(2)  3.77(8)   1 
F3      0.8648(3)  0.4085(3)  0.5133(2)  4.00(8)   1 
F4      0.7181(3)  0.2950(4)  0.5162(2)  4.36(9)   1 
F5      0.6333(3)  0.3290(3)  0.58989(13)  3.72(8)   1 
F6      0.4038(3)  0.8368(3)  0.6197(2)  3.53(7)   1 
F7      0.2574(3)  0.9185(3)  0.5532(2)  4.38(9)   1 
F8      0.0938(3)  0.8201(3)  0.53214(13)  3.70(8)   1 
F9      0.0801(2)  0.6390(3)  0.5773(2)  3.74(8)   1 
F10     0.2266(3)  0.5539(3)  0.6427(2)  3.76(8)   1 
F11     0.4894(3)  0.8587(3)  0.8827(2)  3.82(8)   1 
F12     0.4191(4)  0.9198(3)  0.9580(2)  5.07(10)   1 
F13     0.3551(3)  0.7787(4)  1.0133(2)  4.70(9)   1 
F14     0.3629(3)  0.5776(3)  0.9927(2)  4.63(9)   1 
F15     0.4312(3)  0.5138(3)  0.9169(2)  3.96(8)   1 
F16     0.9403(3)  0.5829(4)  0.8786(2)  4.35(9)   1 
F17     1.0850(3)  0.5287(5)  0.9547(2)  6.06(12)   1 
F18     1.0822(4)  0.3528(5)  1.0069(2)  6.9(2)   1 
F19     0.9326(4)  0.2305(4)  0.9830(2)  6.9(2)   1 
F20     0.7882(4)  0.2822(3)  0.9048(2)  4.73(9)   1 
O1      0.3602(8)  0.3249(11)  0.8214(4)  14.4(5)   1 
O2      0.0174(9)  0.5756(10)  0.7752(6)  14.8(5)   1 
O3      0.2251(5)  0.7852(8)  0.8642(4)  10.3(3)   1 
N1      0.7115(3)  0.4833(4)  0.7571(2)  2.12(8)   1 
N2      0.5496(3)  0.5625(4)  0.6824(2)  2.13(8)   1 





Table S2-1d. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
N4      0.6341(3)  0.5627(4)  0.8372(2)  2.24(8)   1 
N5      0.8261(3)  0.2302(4)  0.7447(2)  2.62(9)   1 
C1      0.7778(4)  0.4516(5)  0.7986(2)  2.26(9)   1 
C2      0.8564(4)  0.4012(5)  0.7837(2)  2.56(10)   1 
C3      0.8307(4)  0.4124(5)  0.7256(2)  2.56(10)   1 
C4      0.7368(4)  0.4625(4)  0.7140(2)  2.20(9)   1 
C5      0.6860(4)  0.4863(4)  0.6653(2)  2.19(9)   1 
C6      0.5990(4)  0.5323(4)  0.6503(2)  2.18(9)   1 
C7      0.5497(4)  0.5579(5)  0.5990(2)  2.63(10)   1 
C8      0.4703(4)  0.6022(5)  0.6004(2)  2.72(11)   1 
C9      0.4699(4)  0.6052(5)  0.6528(2)  2.21(9)   1 
C10     0.4019(4)  0.6500(5)  0.6713(2)  2.34(10)   1 
C11     0.4030(4)  0.6637(5)  0.7228(2)  2.22(9)   1 
C12     0.3311(4)  0.7083(5)  0.7410(3)  3.18(12)   1 
C13     0.3585(4)  0.7076(5)  0.7913(2)  2.96(11)   1 
C14     0.4489(4)  0.6636(5)  0.8054(2)  2.49(10)   1 
C15     0.5030(4)  0.6492(5)  0.8558(2)  2.29(10)   1 
C16     0.5889(4)  0.6041(5)  0.8699(2)  2.28(10)   1 
C17     0.6424(4)  0.5889(5)  0.9216(2)  2.67(11)   1 
C18     0.7175(4)  0.5374(5)  0.9196(2)  3.02(11)   1 
C19     0.7131(4)  0.5216(5)  0.8662(2)  2.51(10)   1 
C20     0.7776(4)  0.4679(5)  0.8480(2)  2.38(10)   1 
C21     0.8706(4)  0.2849(5)  0.7933(2)  2.81(11)   1 
C22     0.8384(4)  0.3030(5)  0.7053(2)  2.69(10)   1 
C23     0.7271(5)  0.2143(6)  0.7396(3)  3.95(13)   1 
C24     0.7314(4)  0.4669(5)  0.6237(2)  2.46(10)   1 
C25     0.8042(4)  0.5261(5)  0.6190(2)  2.44(10)   1 
C26     0.8505(4)  0.5066(5)  0.5829(3)  3.10(11)   1 
C27     0.8208(4)  0.4282(5)  0.5482(2)  2.87(11)   1 
C28     0.7472(4)  0.3706(5)  0.5499(3)  3.14(12)   1 
C29     0.7032(4)  0.3901(5)  0.5880(2)  2.77(11)   1 





Table S2-1d. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
C31     0.3245(4)  0.7864(5)  0.6095(2)  2.80(11)   1 
C32     0.2501(4)  0.8284(5)  0.5760(2)  2.79(11)   1 
C33     0.1699(4)  0.7792(5)  0.5656(2)  3.08(12)   1 
C34     0.1604(4)  0.6872(5)  0.5880(2)  2.83(11)   1 
C35     0.2364(4)  0.6449(5)  0.6213(2)  2.64(10)   1 
C36     0.4635(4)  0.6836(5)  0.8973(2)  2.50(10)   1 
C37     0.4590(4)  0.7868(5)  0.9098(2)  2.67(10)   1 
C38     0.4225(5)  0.8203(5)  0.9476(3)  3.17(12)   1 
C39     0.3897(4)  0.7480(6)  0.9760(3)  3.24(12)   1 
C40     0.3931(4)  0.6455(5)  0.9646(2)  3.08(11)   1 
C41     0.4294(4)  0.6156(5)  0.9266(2)  2.62(10)   1 
C42     0.8608(4)  0.4328(5)  0.8888(2)  2.85(11)   1 
C43     0.9380(4)  0.4940(6)  0.9031(3)  3.29(12)   1 
C44     1.0127(5)  0.4679(7)  0.9423(3)  4.7(2)   1 
C45     1.0100(6)  0.3796(7)  0.9677(3)  5.0(2)   1 
C46     0.9355(7)  0.3166(6)  0.9558(3)  4.8(2)   1 
C47     0.8607(5)  0.3432(5)  0.9159(3)  3.51(13)   1 
C48     0.491(3)  0.345(3)  0.7699(8)  31(3)   1 
C49     0.5358(9)  0.3228(10)  0.8647(6)  10.0(4)   1 
C50     0.138(2)  0.492(2)  0.7276(7)  19.3(12)   1 
C51     0.1880(9)  0.5263(8)  0.8241(5)  8.7(3)   1 
C52     0.0557(9)  0.7732(11)  0.8690(8)  11.8(6)   1 
C53     0.1791(9)  0.8923(10)  0.9314(6)  9.2(4)   1 
 




Table S2-2d. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
Zn1    0.0259(10) 0.030(2) 0.0209(7)  0.0001(9)  0.0055(6)  -0.0003(9) 
Zn2    0.032(4) 0.037(5) 0.019(2)  0.009(3)  0.003(2)  0.002(3) 
S1     0.128(3) 0.111(3) 0.098(3) -0.023(2)  0.010(2) -0.005(2) 
S2     0.254(6) 0.150(4) 0.172(5) -0.118(5)  0.134(5) -0.055(4) 
S3     0.066(3) 0.090(4) 0.118(4) -0.009(3)  0.029(3)  0.004(3) 
S4     0.106(6) 0.073(5) 0.157(8)  0.040(4)  0.074(6)  0.037(5) 
F1     0.045(2) 0.034(2) 0.039(2) -0.007(2)  0.013(2) -0.004(2) 
F2     0.044(2) 0.053(3) 0.051(3) -0.013(2)  0.021(2)  0.004(2) 
F3     0.057(3) 0.065(3) 0.039(2) -0.005(2)  0.030(2) -0.004(2) 
F4     0.059(3) 0.068(3) 0.045(3) -0.020(2)  0.024(2) -0.027(2) 
F5     0.042(2) 0.060(3) 0.043(2) -0.021(2)  0.017(2) -0.016(2) 
F6     0.031(2) 0.049(3) 0.051(3) -0.005(2)  0.004(2)  0.014(2) 
F7     0.052(3) 0.056(3) 0.056(3)  0.007(2)  0.009(2)  0.028(2) 
F8     0.036(2) 0.062(3) 0.035(2)  0.012(2) -0.004(2)  0.006(2) 
F9     0.026(2) 0.059(3) 0.054(3) -0.004(2)  0.005(2) -0.003(2) 
F10    0.037(2) 0.050(3) 0.053(3) -0.004(2)  0.007(2)  0.012(2) 
F11    0.067(3) 0.031(2) 0.054(3) -0.004(2)  0.028(2)  0.003(2) 
F12    0.093(4) 0.040(3) 0.071(3)  0.002(2)  0.041(3) -0.018(2) 
F13    0.073(3) 0.070(3) 0.045(3)  -0.000(3)  0.033(2) -0.015(2) 
F14    0.086(3) 0.060(3) 0.043(3) -0.020(3)  0.039(3) -0.005(2) 
F15    0.078(3) 0.034(2) 0.046(3) -0.008(2)  0.031(2) -0.004(2) 
F16    0.049(3) 0.067(3) 0.047(3) -0.012(2)  0.009(2) -0.013(2) 
F17    0.038(3) 0.121(5) 0.061(3)  0.002(3) -0.004(2) -0.032(3) 
F18    0.077(3) 0.119(5) 0.045(3)  0.054(3) -0.019(3) -0.019(3) 
F19    0.151(5) 0.064(3) 0.037(3)  0.050(4)  0.009(3)  0.011(2) 
F20    0.095(4) 0.044(3) 0.040(3)  0.005(3)  0.016(2)  0.006(2) 
O1     0.136(8) 0.27(2) 0.125(8) -0.113(10)  0.010(7)  0.027(9) 
O2     0.180(12) 0.170(11) 0.23(2) -0.032(9)  0.085(11) -0.092(10) 
O3     0.077(5) 0.162(9) 0.172(9)  0.002(5)  0.066(6) -0.049(7) 
N1     0.026(3) 0.027(3) 0.025(3)  0.001(2)  0.003(2)  0.001(2) 
N2     0.029(3) 0.029(3) 0.021(3)  -0.000(2)  0.005(2)  -0.000(2) 





Table S2-2d. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
N4     0.032(3) 0.031(3) 0.022(3)  0.004(2)  0.006(2)  0.002(2) 
N5     0.036(3) 0.034(3) 0.029(3)  0.005(3)  0.008(2)  0.002(2) 
C1     0.028(3) 0.029(3) 0.027(3)  0.003(3)  0.005(2)  -0.000(3) 
C2     0.033(3) 0.037(4) 0.024(3)  0.004(3)  0.002(3) -0.003(3) 
C3     0.038(4) 0.033(3) 0.025(3)  0.005(3)  0.007(3)  0.005(3) 
C4     0.029(3) 0.027(3) 0.028(3)  -0.001(3)  0.008(3)  0.000(3) 
C5     0.031(3) 0.029(3) 0.022(3)  -0.001(3)  0.006(2) -0.005(2) 
C6     0.030(3) 0.027(3) 0.025(3)  0.001(3)  0.006(2)  0.001(3) 
C7     0.032(3) 0.044(4) 0.023(3)  -0.000(3)  0.007(3) -0.002(3) 
C8     0.036(3) 0.043(4) 0.023(3)  0.001(3)  0.005(3)  0.002(3) 
C9     0.023(3) 0.033(3) 0.027(3) -0.005(3)  0.005(2)  -0.002(3) 
C10    0.025(3) 0.034(3) 0.028(3)  -0.002(3)  0.004(2)  0.002(3) 
C11    0.026(3) 0.033(3) 0.024(3)  0.003(3)  0.005(2)  0.006(3) 
C12    0.030(3) 0.057(4) 0.034(4)  0.008(3)  0.009(3)  0.002(3) 
C13    0.032(3) 0.052(4) 0.031(3)  0.006(3)  0.013(3)  0.001(3) 
C14    0.031(3) 0.030(3) 0.032(3)  -0.000(3)  0.006(3)  0.004(3) 
C15    0.034(3) 0.032(3) 0.023(3)  -0.002(3)  0.012(3) -0.002(3) 
C16    0.034(3) 0.034(3) 0.018(3)  -0.001(3)  0.007(2)  -0.001(3) 
C17    0.031(3) 0.046(4) 0.026(3)  0.001(3)  0.009(3)  -0.001(3) 
C18    0.042(4) 0.049(4) 0.023(3)  0.006(3)  0.006(3)  -0.000(3) 
C19    0.040(3) 0.034(3) 0.019(3)  0.001(3)  0.004(3)  -0.000(3) 
C20    0.029(3) 0.035(3) 0.024(3)  0.004(3)  0.002(3)  0.003(3) 
C21    0.043(4) 0.033(4) 0.026(3)  0.004(3)  0.002(3)  -0.002(3) 
C22    0.041(4) 0.034(3) 0.029(3)  0.008(3)  0.011(3)  0.004(3) 
C23    0.047(4) 0.039(4) 0.061(5)  0.004(4)  0.010(4)  0.002(4) 
C24    0.029(3) 0.037(4) 0.026(3)  0.009(3)  0.005(3)  0.002(3) 
C25    0.035(3) 0.030(3) 0.026(3)  0.000(3)  0.005(3)  0.001(3) 
C26    0.037(4) 0.047(4) 0.033(3)  0.001(3)  0.008(3)  0.008(3) 
C27    0.038(4) 0.048(4) 0.026(3)  0.001(3)  0.014(3)  0.002(3) 
C28    0.038(4) 0.052(4) 0.029(3) -0.005(3)  0.009(3) -0.011(3) 
C29    0.033(3) 0.044(4) 0.031(3) -0.003(3)  0.012(3) -0.004(3) 





Table S2-2d. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C31    0.036(4) 0.043(4) 0.031(3)  0.002(3)  0.014(3)  0.002(3) 
C32    0.036(4) 0.040(4) 0.032(3)  0.006(3)  0.012(3)  0.010(3) 
C33    0.034(4) 0.056(4) 0.024(3)  0.014(3)  0.001(3)  0.005(3) 
C34    0.023(3) 0.053(4) 0.030(3)  -0.001(3)  0.003(3) -0.008(3) 
C35    0.032(3) 0.039(4) 0.030(3)  0.000(3)  0.010(3)  0.005(3) 
C36    0.028(3) 0.036(4) 0.029(3)  -0.001(3)  0.005(3)  0.001(3) 
C37    0.038(3) 0.037(4) 0.030(3) -0.003(3)  0.016(3)  0.000(3) 
C38    0.040(4) 0.038(4) 0.043(4)  -0.002(3)  0.012(3) -0.012(3) 
C39    0.040(4) 0.055(4) 0.032(3) -0.008(3)  0.018(3) -0.014(3) 
C40    0.043(4) 0.048(4) 0.028(3) -0.009(3)  0.011(3)  -0.001(3) 
C41    0.037(3) 0.034(4) 0.030(3)  -0.002(3)  0.011(3) -0.004(3) 
C42    0.043(4) 0.042(4) 0.019(3)  0.018(3)  0.003(3) -0.003(3) 
C43    0.035(4) 0.058(5) 0.028(3)  0.016(3)  0.002(3) -0.008(3) 
C44    0.034(4) 0.094(7) 0.043(4)  0.016(4)  -0.003(3) -0.024(5) 
C45    0.067(6) 0.075(6) 0.035(4)  0.037(5) -0.007(4) -0.012(4) 
C46    0.092(6) 0.055(5) 0.029(4)  0.036(5)  0.006(4)  0.000(4) 
C47    0.061(5) 0.044(4) 0.024(3)  0.015(4)  0.004(3) -0.003(3) 
C48    0.50(5) 0.60(6) 0.11(2)  0.33(5)  0.11(3) -0.08(3) 
C49    0.101(9) 0.088(9) 0.17(2)  0.014(7)  0.006(9)  0.014(9) 
C50    0.45(4) 0.18(2) 0.18(2) -0.19(3)  0.22(3) -0.12(2) 
C51    0.142(11) 0.064(7) 0.121(10) -0.015(7)  0.029(8)  0.016(7) 
C52    0.078(8) 0.123(11) 0.28(2) -0.022(8)  0.101(11)  -0.005(12) 
C53    0.112(10) 0.100(9) 0.138(12)  0.034(8)  0.033(9)  0.006(8) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S2-3d. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
Zn1 N1 2.150(6)  Zn1 N2 2.069(6)  
Zn1 N3 2.095(7)  Zn1 N4 2.085(6)  
Zn1 N51 2.213(6)  Zn2 N1 2.140(13)  
Zn2 N2 2.110(13)  Zn2 N3 2.051(13)  
Zn2 N4 1.997(13)  S1 O1 1.486(13)  
S1 C48 1.68(3)  S1 C49 1.739(13)  
S2 O2 1.593(15)  S2 C50 1.72(3)  
S2 C51 1.820(13)  S3 S4 1.112(10)  
S3 O3 1.394(11)  S3 C52 1.796(15)  
S3 C53 1.674(16)  S4 O3 1.372(15)  
S4 C52 1.680(15)  S4 C53 1.805(17)  
F1 C25 1.337(7)  F2 C26 1.336(8)  
F3 C27 1.335(8)  F4 C28 1.344(8)  
F5 C29 1.346(8)  F6 C31 1.341(7)  
F7 C32 1.351(8)  F8 C33 1.381(6)  
F9 C34 1.340(7)  F10 C35 1.352(8)  
F11 C37 1.356(8)  F12 C38 1.333(8)  
F13 C39 1.335(9)  F14 C40 1.339(8)  
F15 C41 1.358(7)  F16 C43 1.346(8)  
F17 C44 1.329(9)  F18 C45 1.365(9)  
F19 C46 1.358(9)  F20 C47 1.332(9)  
N1 C1 1.370(6)  N1 C4 1.371(8)  
N2 C6 1.364(8)  N2 C9 1.387(7)  
N3 C11 1.377(6)  N3 C14 1.366(8)  
N4 C16 1.384(8)  N4 C19 1.366(7)  
N5 C21 1.507(7)  N5 C22 1.491(8)  
N5 C23 1.497(9)  C1 C2 1.520(9)  
C1 C20 1.375(8)  C2 C3 1.546(8)  
C2 C21 1.547(8)  C3 C4 1.532(8)  
C3 C22 1.549(8)  C4 C5 1.390(7)  
C5 C6 1.416(8)  C5 C24 1.509(9)  





Table S2-3d. Bond lengths (Å) (continued) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
C8 C9 1.443(8)  C9 C10 1.402(9)  
C10 C11 1.422(8)  C10 C30 1.507(7)  
C11 C12 1.447(9)  C12 C13 1.334(8)  
C13 C14 1.450(8)  C14 C15 1.421(7)  
C15 C16 1.396(8)  C15 C36 1.497(9)  
C16 C17 1.451(7)  C17 C18 1.343(9)  
C18 C19 1.466(8)  C19 C20 1.408(9)  
C20 C42 1.524(7)  C24 C25 1.389(9)  
C24 C29 1.387(8)  C25 C26 1.389(10)  
C26 C27 1.391(9)  C27 C28 1.366(9)  
C28 C29 1.412(10)  C30 C31 1.399(9)  
C30 C35 1.378(8)  C31 C32 1.372(8)  
C32 C33 1.345(9)  C33 C34 1.376(9)  
C34 C35 1.385(8)  C36 C37 1.397(9)  
C36 C41 1.390(9)  C37 C38 1.377(10)  
C38 C39 1.401(10)  C39 C40 1.379(10)  
C40 C41 1.365(10)  C42 C43 1.391(9)  
C42 C47 1.388(9)  C43 C44 1.386(9)  
C44 C45 1.355(13)  C45 C46 1.371(13)  










Table S2-4d. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
N1 Zn1 N2 88.7(3)  N1 Zn1 N3 160.9(3) 
N1 Zn1 N4 88.4(3)  N1 Zn1 N51 97.2(3) 
N2 Zn1 N3 89.4(3)  N2 Zn1 N4 161.7(3) 
N2 Zn1 N51 97.6(3)  N3 Zn1 N4 87.6(3) 
N3 Zn1 N51 101.8(3)  N4 Zn1 N51 100.7(3) 
N1 Zn2 N2 87.8(6)  N1 Zn2 N3 174.7(7) 
N1 Zn2 N4 91.0(5)  N2 Zn2 N3 89.4(5) 
N2 Zn2 N4 173.9(6)  N3 Zn2 N4 91.2(6) 
O1 S1 C48 120.7(13)  O1 S1 C49 109.0(7) 
C48 S1 C49 95.3(12)  O2 S2 C50 113.0(10) 
O2 S2 C51 102.9(7)  C50 S2 C51 94.4(9) 
S4 S3 O3 65.3(8)  S4 S3 C52 65.8(7) 
S4 S3 C53 77.9(8)  O3 S3 C52 110.7(7) 
O3 S3 C53 112.9(7)  C52 S3 C53 101.1(9) 
S3 S4 O3 67.3(8)  S3 S4 C52 77.1(8) 
S3 S4 C53 65.1(7)  O3 S4 C52 119.0(10) 
O3 S4 C53 106.6(8)  C52 S4 C53 100.5(9) 
S3 O3 S4 47.4(6)  Zn1 N1 Zn2 11.8(3) 
Zn1 N1 C1 124.9(4)  Zn1 N1 C4 123.3(4) 
Zn2 N1 C1 123.2(5)  Zn2 N1 C4 126.7(5) 
C1 N1 C4 110.0(5)  Zn1 N2 Zn2 12.1(3) 
Zn1 N2 C6 124.8(4)  Zn1 N2 C9 125.4(4) 
Zn2 N2 C6 127.3(5)  Zn2 N2 C9 125.7(5) 
C6 N2 C9 106.9(5)  Zn1 N3 Zn2 12.2(3) 
Zn1 N3 C11 126.0(4)  Zn1 N3 C14 127.6(4) 
Zn2 N3 C11 127.7(5)  Zn2 N3 C14 125.7(5) 
C11 N3 C14 106.0(5)  Zn1 N4 Zn2 12.2(3) 
Zn1 N4 C16 126.4(4)  Zn1 N4 C19 125.7(5) 
Zn2 N4 C16 126.5(5)  Zn2 N4 C19 126.5(6) 
C16 N4 C19 106.9(5)  Zn12 N5 C21 109.8(4) 
Zn12 N5 C22 110.5(4)  Zn12 N5 C23 112.3(4) 





Table S2-4d. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
C22 N5 C23 110.1(5)  N1 C1 C2 111.6(5) 
N1 C1 C20 125.2(6)  C2 C1 C20 123.1(5) 
C1 C2 C3 103.8(5)  C1 C2 C21 117.6(6) 
C3 C2 C21 104.7(5)  C2 C3 C4 102.6(5) 
C2 C3 C22 105.2(5)  C4 C3 C22 118.4(5) 
N1 C4 C3 111.8(5)  N1 C4 C5 125.1(5) 
C3 C4 C5 123.1(6)  C4 C5 C6 127.8(6) 
C4 C5 C24 116.1(5)  C6 C5 C24 116.0(5) 
N2 C6 C5 125.2(5)  N2 C6 C7 109.2(5) 
C5 C6 C7 125.6(6)  C6 C7 C8 107.8(6) 
C7 C8 C9 106.5(5)  N2 C9 C8 109.6(5) 
N2 C9 C10 125.1(5)  C8 C9 C10 125.2(5) 
C9 C10 C11 127.0(5)  C9 C10 C30 117.7(5) 
C11 C10 C30 115.3(5)  N3 C11 C10 124.4(5) 
N3 C11 C12 109.5(5)  C10 C11 C12 126.0(5) 
C11 C12 C13 107.5(5)  C12 C13 C14 106.9(6) 
N3 C14 C13 110.1(5)  N3 C14 C15 124.7(5) 
C13 C14 C15 125.2(6)  C14 C15 C16 125.8(6) 
C14 C15 C36 117.1(5)  C16 C15 C36 117.2(5) 
N4 C16 C15 125.5(5)  N4 C16 C17 109.5(5) 
C15 C16 C17 124.9(6)  C16 C17 C18 107.0(6) 
C17 C18 C19 107.5(5)  N4 C19 C18 109.0(6) 
N4 C19 C20 125.5(5)  C18 C19 C20 125.4(5) 
C1 C20 C19 128.1(5)  C1 C20 C42 117.2(5) 
C19 C20 C42 114.4(5)  N5 C21 C2 107.7(4) 
N5 C22 C3 106.8(5)  C5 C24 C25 121.3(5) 
C5 C24 C29 122.6(6)  C25 C24 C29 116.2(6) 
F1 C25 C24 119.8(6)  F1 C25 C26 117.5(6) 
C24 C25 C26 122.7(6)  F2 C26 C25 120.4(6) 
F2 C26 C27 120.2(6)  C25 C26 C27 119.4(6) 
F3 C27 C26 120.0(6)  F3 C27 C28 119.8(6) 





Table S2-4d. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
F4 C28 C29 120.5(6)  C27 C28 C29 119.2(6) 
F5 C29 C24 120.0(6)  F5 C29 C28 117.5(6) 
C24 C29 C28 122.4(6)  C10 C30 C31 120.6(5) 
C10 C30 C35 123.0(5)  C31 C30 C35 116.4(5) 
F6 C31 C30 119.3(5)  F6 C31 C32 118.9(6) 
C30 C31 C32 121.8(6)  F7 C32 C31 120.2(6) 
F7 C32 C33 120.1(5)  C31 C32 C33 119.7(6) 
F8 C33 C32 120.8(6)  F8 C33 C34 117.7(5) 
C32 C33 C34 121.5(5)  F9 C34 C33 120.8(5) 
F9 C34 C35 120.9(6)  C33 C34 C35 118.2(6) 
F10 C35 C30 119.7(5)  F10 C35 C34 117.8(5) 
C30 C35 C34 122.4(6)  C15 C36 C37 122.2(6) 
C15 C36 C41 122.7(6)  C37 C36 C41 115.1(6) 
F11 C37 C36 119.1(6)  F11 C37 C38 117.6(6) 
C36 C37 C38 123.2(6)  F12 C38 C37 121.2(6) 
F12 C38 C39 119.8(7)  C37 C38 C39 119.0(6) 
F13 C39 C38 120.0(6)  F13 C39 C40 120.9(6) 
C38 C39 C40 119.1(7)  F14 C40 C39 118.1(6) 
F14 C40 C41 121.8(6)  C39 C40 C41 120.0(6) 
F15 C41 C36 118.8(6)  F15 C41 C40 117.7(6) 
C36 C41 C40 123.5(6)  C20 C42 C43 120.8(6) 
C20 C42 C47 121.8(6)  C43 C42 C47 117.2(6) 
F16 C43 C42 119.3(5)  F16 C43 C44 118.2(6) 
C42 C43 C44 122.5(7)  F17 C44 C43 120.5(8) 
F17 C44 C45 121.0(6)  C43 C44 C45 118.5(7) 
F18 C45 C44 119.6(8)  F18 C45 C46 118.6(8) 
C44 C45 C46 121.8(7)  F19 C46 C45 120.9(7) 
F19 C46 C47 119.7(8)  C45 C46 C47 119.3(7) 
F20 C47 C42 120.2(6)  F20 C47 C46 119.1(7) 
C42 C47 C46 120.7(7)  S3 C52 S4 37.1(5) 
S3 C53 S4 37.0(5) 
 
Symmetry Operators: 




Table S2-5d. Fragment Analysis 
 
fragment: 1   
 Zn(1) Zn(2) F(1) F(2) F(3) 
 F(4) F(5) F(6) F(7) F(8) 
 F(9) F(10) F(11) F(12) F(13) 
 F(14) F(15) F(16) F(17) F(18) 
 F(19) F(20) N(1) N(2) N(3) 
 N(4) N(5) C(1) C(2) C(3) 
 C(4) C(5) C(6) C(7) C(8) 
 C(9) C(10) C(11) C(12) C(13) 
 C(14) C(15) C(16) C(17) C(18) 
 C(19) C(20) C(21) C(22) C(23) 
 C(24) C(25) C(26) C(27) C(28) 
 C(29) C(30) C(31) C(32) C(33) 
 C(34) C(35) C(36) C(37) C(38) 
 C(39) C(40) C(41) C(42) C(43) 
 C(44) C(45) C(46) C(47) 
 
fragment: 2   
 S(1) O(1) C(48) C(49) 
 
fragment: 3   
 S(2) O(2) C(50) C(51) 
 
fragment: 4   











Figure S2-1e. ORTEP drawing of Ag(TFPC)·3DMSO. Molecule solvent and hydrogen atoms are 








Table S2-1e. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
Ag1     0.67277(2)  0.05821(2)  0.259029(10)  1.708(8)   1 
S1      0.87545(10) -0.13581(13)  0.32172(6)  4.38(3)   1 
S2      1.17706(13) -0.0304(2)  0.27954(8)  5.92(5)   1 
S3      0.7801(3) -0.1559(3)  0.1401(2)  5.50(8)   1/2  
S4      0.7681(3) -0.2335(3)  0.1148(2)  5.23(8)   1/2  
F1      0.4416(2)  0.0735(3)  0.38077(11)  3.47(6)   1 
F2      0.3698(3)  0.0208(3)  0.45732(13)  4.94(8)   1 
F3      0.4254(3) -0.1515(3)  0.51013(12)  5.75(10)   1 
F4      0.5546(3) -0.2701(3)  0.48589(11)  5.20(9)   1 
F5      0.6250(3) -0.2188(3)  0.40811(11)  3.88(6)   1 
F6      0.8885(2)  0.3508(2)  0.37703(10)  3.17(5)   1 
F7      1.0327(3)  0.4232(2)  0.44983(12)  3.94(6)   1 
F8      1.1593(2)  0.2946(3)  0.50633(11)  3.84(6)   1 
F9      1.1416(2)  0.0939(3)  0.48937(11)  3.88(6)   1 
F10     0.9997(2)  0.0203(2)  0.41610(10)  3.18(5)   1 
F11     0.7170(2)  0.3360(2)  0.11755(10)  2.76(5)   1 
F12     0.7970(2)  0.4184(2)  0.04941(11)  3.34(6)   1 
F13     0.9396(2)  0.3232(3)  0.02568(9)  2.99(5)   1 
F14     0.9979(2)  0.1428(2)  0.06806(10)  2.90(5)   1 
F15     0.9174(2)  0.0577(2)  0.13540(10)  2.70(5)   1 
F16     0.3211(2)  0.1034(2)  0.15593(10)  3.01(5)   1 
F17     0.1615(2)  0.0662(2)  0.08711(11)  3.52(6)   1 
F18     0.1493(2) -0.0826(3)  0.01727(11)  3.94(6)   1 
F19     0.2982(2) -0.1953(3)  0.01721(12)  4.40(7)   1 
F20     0.4573(2) -0.1648(3)  0.08865(11)  3.70(6)   1 
O1      1.2436(4)  0.0458(5)  0.2698(3)  7.3(2)   1 
O2      0.9726(3) -0.1627(4)  0.3307(2)  5.04(10)   1 
O3      0.8589(3) -0.2181(5)  0.1477(3)  7.7(2)   1 
N1      0.5503(3) -0.0217(3)  0.25784(13)  1.88(6)   1 
N2      0.7133(3)  0.0534(3)  0.33902(11)  1.58(5)   1 
N3      0.7970(2)  0.1323(3)  0.26040(12)  1.75(6)   1 





Table S2-1e. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
N5      0.4284(3) -0.2664(3)  0.24531(13)  2.54(7)   1 
C1      0.4812(3) -0.0399(3)  0.2149(2)  2.02(7)   1 
C2      0.3995(3) -0.0883(4)  0.2285(2)  2.34(7)   1 
C3      0.4338(3) -0.1023(4)  0.2867(2)  2.21(7)   1 
C4      0.5265(3) -0.0522(3)  0.3004(2)  1.88(7)   1 
C5      0.5770(3) -0.0368(3)  0.3504(2)  2.01(7)   1 
C6      0.6620(3)  0.0139(3)  0.3681(2)  1.87(7)   1 
C7      0.7084(3)  0.0328(4)  0.4213(2)  2.35(7)   1 
C8      0.7873(3)  0.0828(4)  0.4218(2)  2.32(7)   1 
C9      0.7904(3)  0.0955(3)  0.3697(2)  1.83(6)   1 
C10     0.8598(3)  0.1428(3)  0.3536(2)  1.81(6)   1 
C11     0.8637(3)  0.1583(3)  0.3025(2)  1.85(6)   1 
C12     0.9378(3)  0.2067(3)  0.2870(2)  2.02(7)   1 
C13     0.9131(3)  0.2084(4)  0.2353(2)  2.11(7)   1 
C14     0.8242(3)  0.1609(3)  0.2185(2)  1.85(7)   1 
C15     0.7729(3)  0.1504(3)  0.1680(2)  1.90(7)   1 
C16     0.6854(3)  0.1070(3)  0.1498(2)  1.83(6)   1 
C17     0.6296(3)  0.1082(4)  0.0977(2)  2.22(7)   1 
C18     0.5486(3)  0.0638(4)  0.0976(2)  2.40(8)   1 
C19     0.5535(3)  0.0334(4)  0.1495(2)  2.05(7)   1 
C20     0.4821(3) -0.0132(4)  0.1658(2)  2.09(7)   1 
C21     0.3731(4) -0.1956(4)  0.2079(2)  2.76(8)   1 
C22     0.4324(4) -0.2173(4)  0.2943(2)  2.83(8)   1 
C23     0.5193(4) -0.2853(4)  0.2372(2)  3.18(9)   1 
C24     0.5348(3) -0.0715(4)  0.3916(2)  2.28(7)   1 
C25     0.4696(3) -0.0128(4)  0.4055(2)  2.82(8)   1 
C26     0.4324(4) -0.0393(5)  0.4450(2)  3.60(11)   1 
C27     0.4608(4) -0.1266(5)  0.4711(2)  3.79(11)   1 
C28     0.5248(4) -0.1856(4)  0.4591(2)  3.66(11)   1 
C29     0.5622(4) -0.1593(4)  0.4193(2)  2.93(9)   1 
C30     0.9399(3)  0.1831(3)  0.3941(2)  1.93(7)   1 





Table S2-1e. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
C32     1.0234(3)  0.3246(4)  0.4412(2)  2.67(8)   1 
C33     1.0877(3)  0.2589(4)  0.4697(2)  2.66(8)   1 
C34     1.0791(3)  0.1567(4)  0.4609(2)  2.49(8)   1 
C35     1.0056(3)  0.1198(4)  0.4235(2)  2.21(7)   1 
C36     0.8147(3)  0.1944(3)  0.1286(2)  1.91(7)   1 
C37     0.7864(3)  0.2866(4)  0.1059(2)  2.20(7)   1 
C38     0.8271(3)  0.3301(4)  0.0712(2)  2.26(7)   1 
C39     0.8985(3)  0.2814(4)  0.0592(2)  2.32(7)   1 
C40     0.9283(3)  0.1890(4)  0.0802(2)  2.20(7)   1 
C41     0.8869(3)  0.1467(4)  0.1148(2)  2.16(7)   1 
C42     0.3950(3) -0.0303(4)  0.1253(2)  2.17(7)   1 
C43     0.3179(3)  0.0278(4)  0.1226(2)  2.36(7)   1 
C44     0.2350(3)  0.0104(4)  0.0870(2)  2.53(8)   1 
C45     0.2290(3) -0.0648(4)  0.0516(2)  2.93(9)   1 
C46     0.3044(3) -0.1219(4)  0.0523(2)  3.02(9)   1 
C47     0.3860(3) -0.1050(4)  0.0889(2)  2.60(8)   1 
C48     0.8403(5) -0.1716(5)  0.3761(3)  4.68(13)   1 
C49     0.8125(9) -0.219(2)  0.2790(5)  17.7(8)   1 
C50     1.1379(5)  0.0193(6)  0.3298(3)  5.3(2)   1 
C51     1.0715(6) -0.0154(7)  0.2313(3)  8.1(3)   1 
C52     0.6857(5) -0.2362(7)  0.1452(4)  7.9(3)   1 
C53     0.7380(6) -0.1134(6)  0.0801(4)  7.0(2)   1 
 




Table S2-2e. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
Ag1    0.0203(2) 0.0245(2) 0.0202(2) -0.00166(11)  0.00550(11)  0.00023(11) 
S1     0.0455(8) 0.0666(10) 0.0550(9)  0.0166(7)  0.0147(7)  0.0077(7) 
S2     0.0623(11) 0.0752(12) 0.0771(12)  0.0321(10)  0.0005(9) -0.0131(10) 
S3     0.051(2) 0.063(2) 0.093(3)  0.003(2)  0.015(2)  0.001(2) 
S4     0.057(2) 0.056(2) 0.077(3)  0.018(2)  0.003(2) -0.017(2) 
F1     0.038(2) 0.053(2) 0.042(2)  0.0059(13)  0.0126(13) -0.010(2) 
F2     0.043(2) 0.100(3) 0.054(2) -0.018(2)  0.030(2) -0.028(2) 
F3     0.094(3) 0.098(3) 0.039(2) -0.053(3)  0.039(2) -0.012(2) 
F4     0.105(3) 0.055(2) 0.034(2) -0.028(2)  0.012(2)  0.010(2) 
F5     0.064(2) 0.044(2) 0.038(2)  0.005(2)  0.009(2)  0.0056(13) 
F6     0.044(2) 0.0296(13) 0.041(2)  0.0050(12)  0.0014(13)  0.0000(12) 
F7     0.057(2) 0.033(2) 0.053(2) -0.012(2)  0.003(2) -0.0107(13) 
F8     0.039(2) 0.059(2) 0.039(2) -0.014(2) -0.0050(13) -0.014(2) 
F9     0.044(2) 0.051(2) 0.039(2)  0.013(2) -0.0124(13) -0.006(2) 
F10    0.040(2) 0.030(2) 0.042(2)  0.0053(12) -0.0040(12) -0.0050(12) 
F11    0.0301(13) 0.041(2) 0.038(2)  0.0106(11)  0.0160(11)  0.0073(12) 
F12    0.041(2) 0.043(2) 0.045(2)  0.0081(13)  0.0153(13)  0.0177(13) 
F13    0.035(2) 0.054(2) 0.0268(13) -0.0044(13)  0.0128(11)  0.0112(12) 
F14    0.0281(13) 0.047(2) 0.039(2)  0.0039(12)  0.0165(11)  0.0001(12) 
F15    0.034(2) 0.0305(13) 0.042(2)  0.0088(11)  0.0165(12)  0.0076(11) 
F16    0.038(2) 0.031(2) 0.039(2)  0.0022(12)  0.0009(12) -0.0062(12) 
F17    0.032(2) 0.044(2) 0.051(2)  0.0119(12) -0.0015(13) -0.0024(13) 
F18    0.027(2) 0.067(2) 0.044(2)  0.001(2) -0.0107(12) -0.011(2) 
F19    0.041(2) 0.072(3) 0.047(2)  0.005(2)  -0.001(2) -0.032(2) 
F20    0.031(2) 0.062(2) 0.045(2)  0.0110(13)  0.0030(12) -0.018(2) 
O1     0.062(4) 0.124(5) 0.103(5)  0.027(4)  0.037(3)  -0.001(4) 
O2     0.054(3) 0.088(4) 0.053(3)  0.024(3)  0.019(2)  -0.001(3) 
O3     0.038(3) 0.105(5) 0.133(5)  0.016(3) -0.004(3)  0.011(4) 
N1     0.024(2) 0.026(2) 0.023(2) -0.004(2)  0.0093(13)  0.000(2) 
N2     0.020(2) 0.025(2) 0.016(2) -0.0029(13)  0.0072(12)  0.0005(12) 
N3     0.020(2) 0.026(2) 0.021(2)  -0.0008(13)  0.0060(13)  0.0043(13) 





Table S2-2e. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
N5     0.033(2) 0.035(2) 0.027(2)  -0.001(2)  0.007(2)  0.001(2) 
C1     0.020(2) 0.027(2) 0.030(2) -0.004(2)  0.007(2) -0.003(2) 
C2     0.028(2) 0.033(3) 0.029(2) -0.005(2)  0.010(2)  0.001(2) 
C3     0.025(2) 0.036(3) 0.025(2) -0.006(2)  0.010(2) -0.002(2) 
C4     0.025(2) 0.024(2) 0.024(2) -0.002(2)  0.009(2)  0.001(2) 
C5     0.026(2) 0.029(2) 0.022(2) -0.003(2)  0.008(2)  0.001(2) 
C6     0.025(2) 0.026(2) 0.020(2)  -0.001(2)  0.006(2)  0.000(2) 
C7     0.026(2) 0.044(3) 0.020(2) -0.006(2)  0.006(2)  0.000(2) 
C8     0.028(2) 0.038(3) 0.021(2) -0.008(2)  0.005(2)  -0.000(2) 
C9     0.023(2) 0.027(2) 0.018(2)  0.003(2)  0.003(2)  -0.001(2) 
C10    0.022(2) 0.023(2) 0.023(2)  -0.000(2)  0.005(2) -0.002(2) 
C11    0.022(2) 0.026(2) 0.025(2)  -0.001(2)  0.009(2)  -0.001(2) 
C12    0.019(2) 0.032(2) 0.025(2) -0.005(2)  0.005(2)  0.002(2) 
C13    0.022(2) 0.033(3) 0.026(2) -0.003(2)  0.008(2)  0.004(2) 
C14    0.020(2) 0.027(2) 0.023(2)  -0.001(2)  0.005(2)  0.002(2) 
C15    0.022(2) 0.027(2) 0.024(2)  0.002(2)  0.009(2)  0.002(2) 
C16    0.021(2) 0.028(2) 0.020(2)  0.000(2)  0.005(2)  0.000(2) 
C17    0.026(2) 0.039(3) 0.020(2) -0.003(2)  0.006(2)  0.002(2) 
C18    0.026(2) 0.044(3) 0.019(2) -0.004(2)  0.003(2)  0.003(2) 
C19    0.021(2) 0.036(3) 0.020(2) -0.004(2)  0.004(2)  -0.001(2) 
C20    0.023(2) 0.031(2) 0.025(2) -0.003(2)  0.004(2) -0.002(2) 
C21    0.034(3) 0.033(3) 0.036(3) -0.007(2)  0.005(2)  -0.001(2) 
C22    0.040(3) 0.038(3) 0.029(3) -0.010(2)  0.010(2)  -0.001(2) 
C23    0.037(3) 0.035(3) 0.049(3)  0.002(2)  0.012(3)  -0.001(3) 
C24    0.033(3) 0.034(3) 0.021(2) -0.010(2)  0.009(2) -0.005(2) 
C25    0.029(3) 0.048(3) 0.032(3) -0.010(2)  0.012(2) -0.006(2) 
C26    0.032(3) 0.075(4) 0.035(3) -0.020(3)  0.017(2) -0.022(3) 
C27    0.058(4) 0.057(4) 0.032(3) -0.033(3)  0.018(3) -0.008(3) 
C28    0.062(4) 0.047(3) 0.026(3) -0.023(3)  0.005(3)  0.004(2) 
C29    0.045(3) 0.037(3) 0.030(3) -0.008(3)  0.010(2)  0.002(2) 
C30    0.023(2) 0.030(2) 0.021(2)  -0.001(2)  0.007(2)  0.000(2) 





Table S2-2e. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C32    0.035(3) 0.032(3) 0.034(3) -0.011(2)  0.010(2) -0.006(2) 
C33    0.027(2) 0.044(3) 0.028(3) -0.009(2)  0.004(2) -0.006(2) 
C34    0.025(2) 0.042(3) 0.026(2)  0.005(2)  0.003(2)  -0.001(2) 
C35    0.029(2) 0.029(2) 0.025(2)  -0.000(2)  0.005(2)  -0.001(2) 
C36    0.021(2) 0.031(2) 0.020(2)  -0.001(2)  0.004(2)  0.002(2) 
C37    0.021(2) 0.038(3) 0.025(2)  0.004(2)  0.007(2)  0.003(2) 
C38    0.028(2) 0.034(3) 0.024(2)  0.002(2)  0.008(2)  0.009(2) 
C39    0.023(2) 0.044(3) 0.022(2) -0.006(2)  0.007(2)  0.003(2) 
C40    0.019(2) 0.040(3) 0.025(2)  0.000(2)  0.006(2)  -0.001(2) 
C41    0.021(2) 0.035(3) 0.025(2)  0.000(2)  0.005(2)  0.004(2) 
C42    0.025(2) 0.037(3) 0.021(2) -0.006(2)  0.006(2)  0.001(2) 
C43    0.031(3) 0.030(3) 0.027(2)  0.002(2)  0.004(2)  -0.000(2) 
C44    0.026(2) 0.036(3) 0.032(3)  0.002(2)  0.004(2)  0.000(2) 
C45    0.024(2) 0.049(3) 0.034(3) -0.006(2)  0.001(2) -0.006(2) 
C46    0.030(3) 0.049(3) 0.033(3)  -0.000(2)  0.004(2) -0.013(2) 
C47    0.024(2) 0.042(3) 0.033(3)  0.001(2)  0.009(2) -0.007(2) 
C48    0.055(4) 0.051(4) 0.080(5)  0.007(3)  0.033(4)  0.005(3) 
C49    0.133(10) 0.42(3) 0.120(10) -0.15(2)  0.034(8) -0.15(2) 
C50    0.058(4) 0.065(4) 0.075(5)  0.006(4)  0.013(4)  0.001(4) 
C51    0.096(7) 0.098(7) 0.085(6)  0.044(6) -0.029(5) -0.036(5) 
C52    0.044(4) 0.093(6) 0.157(9) -0.011(4)  0.017(5)  0.001(6) 
C53    0.079(6) 0.064(5) 0.111(7)  0.020(4)  0.008(5)  -0.001(5) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S2-3e. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
Ag1 N1 2.125(4)  Ag1 N2 2.101(3)  
Ag1 N3 2.110(4)  Ag1 N4 2.097(3)  
S1 O2 1.467(5)  S1 C48 1.765(8)  
S1 C49 1.697(16)  S2 O1 1.498(7)  
S2 C50 1.757(9)  S2 C51 1.789(8)  
S3 S4 1.225(6)  S3 O3 1.418(7)  
S3 C52 1.815(10)  S3 C53 1.684(10)  
S4 O3 1.442(6)  S4 C52 1.669(11)  
S4 C53 1.845(9)  F1 C25 1.338(6)  
F2 C26 1.345(7)  F3 C27 1.350(8)  
F4 C28 1.348(7)  F5 C29 1.330(7)  
F6 C31 1.350(5)  F7 C32 1.330(6)  
F8 C33 1.350(5)  F9 C34 1.341(5)  
F10 C35 1.334(5)  F11 C37 1.343(6)  
F12 C38 1.337(5)  F13 C39 1.351(6)  
F14 C40 1.332(6)  F15 C41 1.336(5)  
F16 C43 1.346(6)  F17 C44 1.337(6)  
F18 C45 1.335(5)  F19 C46 1.349(6)  
F20 C47 1.340(6)  N1 C1 1.368(5)  
N1 C4 1.361(6)  N2 C6 1.351(6)  
N2 C9 1.362(5)  N3 C11 1.356(5)  
N3 C14 1.363(6)  N4 C16 1.370(6)  
N4 C19 1.352(5)  N5 C21 1.471(6)  
N5 C22 1.471(6)  N5 C23 1.470(7)  
C1 C2 1.521(7)  C1 C20 1.385(7)  
C2 C3 1.542(6)  C2 C21 1.543(7)  
C3 C4 1.506(6)  C3 C22 1.541(7)  
C4 C5 1.390(6)  C5 C6 1.416(6)  
C5 C24 1.502(7)  C6 C7 1.453(6)  
C7 C8 1.360(7)  C8 C9 1.441(6)  
C9 C10 1.389(6)  C10 C11 1.422(6)  





Table S2-3e. Bond lengths (Å) (continued) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
C12 C13 1.357(6)  C13 C14 1.443(6)  
C14 C15 1.397(6)  C15 C16 1.407(6)  
C15 C36 1.498(7)  C16 C17 1.446(5)  
C17 C18 1.358(7)  C18 C19 1.450(6)  
C19 C20 1.413(7)  C20 C42 1.496(5)  
C24 C25 1.383(7)  C24 C29 1.389(7)  
C25 C26 1.384(8)  C26 C27 1.368(8)  
C27 C28 1.350(9)  C28 C29 1.391(8)  
C30 C31 1.390(6)  C30 C35 1.383(6)  
C31 C32 1.375(6)  C32 C33 1.381(6)  
C33 C34 1.377(7)  C34 C35 1.383(6)  
C36 C37 1.386(6)  C36 C41 1.398(7)  
C37 C38 1.384(7)  C38 C39 1.368(7)  
C39 C40 1.377(7)  C40 C41 1.377(7)  
C42 C43 1.382(7)  C42 C47 1.381(7)  
C43 C44 1.386(6)  C44 C45 1.372(7)  






Table S2-4e. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
N1 Ag1 N2 90.84(13)  N1 Ag1 N3 177.85(13) 
N1 Ag1 N4 90.19(13)  N2 Ag1 N3 88.95(13) 
N2 Ag1 N4 177.68(13)  N3 Ag1 N4 89.94(13) 
O2 S1 C48 107.8(3)  O2 S1 C49 108.2(6) 
C48 S1 C49 99.3(6)  O1 S2 C50 105.4(4) 
O1 S2 C51 107.7(4)  C50 S2 C51 96.4(4) 
S4 S3 O3 65.6(4)  S4 S3 C52 63.1(5) 
S4 S3 C53 76.9(4)  O3 S3 C52 107.1(5) 
O3 S3 C53 115.1(6)  C52 S3 C53 99.6(5) 
S3 S4 O3 63.7(4)  S3 S4 C52 76.0(5) 
S3 S4 C53 62.8(4)  O3 S4 C52 114.0(5) 
O3 S4 C53 105.2(4)  C52 S4 C53 99.0(5) 
S3 O3 S4 50.7(3)  Ag1 N1 C1 124.5(3) 
Ag1 N1 C4 124.0(3)  C1 N1 C4 111.2(4) 
Ag1 N2 C6 124.3(3)  Ag1 N2 C9 126.2(3) 
C6 N2 C9 109.2(3)  Ag1 N3 C11 126.3(3) 
Ag1 N3 C14 125.3(3)  C11 N3 C14 108.3(4) 
Ag1 N4 C16 125.2(3)  Ag1 N4 C19 124.2(3) 
C16 N4 C19 109.1(3)  C21 N5 C22 103.0(4) 
C21 N5 C23 112.8(4)  C22 N5 C23 113.3(4) 
N1 C1 C2 110.6(4)  N1 C1 C20 125.4(4) 
C2 C1 C20 123.9(4)  C1 C2 C3 103.1(4) 
C1 C2 C21 116.8(4)  C3 C2 C21 104.2(4) 
C2 C3 C4 103.9(4)  C2 C3 C22 104.2(4) 
C4 C3 C22 116.6(4)  N1 C4 C3 111.0(4) 
N1 C4 C5 126.2(4)  C3 C4 C5 122.8(4) 
C4 C5 C6 128.1(5)  C4 C5 C24 117.1(4) 
C6 C5 C24 114.7(4)  N2 C6 C5 126.4(4) 
N2 C6 C7 108.4(4)  C5 C6 C7 125.2(4) 
C6 C7 C8 106.6(4)  C7 C8 C9 107.6(4) 
N2 C9 C8 108.1(4)  N2 C9 C10 125.9(4) 





Table S2-4e. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
C9 C10 C30 117.2(4)  C11 C10 C30 115.7(4) 
N3 C11 C10 125.2(4)  N3 C11 C12 109.1(4) 
C10 C11 C12 125.7(4)  C11 C12 C13 106.6(4) 
C12 C13 C14 107.5(4)  N3 C14 C13 108.5(4) 
N3 C14 C15 125.8(4)  C13 C14 C15 125.6(4) 
C14 C15 C16 127.8(4)  C14 C15 C36 115.9(4) 
C16 C15 C36 116.3(4)  N4 C16 C15 125.5(4) 
N4 C16 C17 108.3(4)  C15 C16 C17 126.2(4) 
C16 C17 C18 106.8(4)  C17 C18 C19 107.7(4) 
N4 C19 C18 108.1(4)  N4 C19 C20 126.4(4) 
C18 C19 C20 125.5(4)  C1 C20 C19 128.2(4) 
C1 C20 C42 116.2(4)  C19 C20 C42 115.5(4) 
N5 C21 C2 107.0(4)  N5 C22 C3 108.3(4) 
C5 C24 C25 120.3(4)  C5 C24 C29 122.5(5) 
C25 C24 C29 117.2(5)  F1 C25 C24 119.8(5) 
F1 C25 C26 118.0(5)  C24 C25 C26 122.2(5) 
F2 C26 C25 120.0(5)  F2 C26 C27 121.1(6) 
C25 C26 C27 118.9(6)  F3 C27 C26 118.7(6) 
F3 C27 C28 120.5(5)  C26 C27 C28 120.7(6) 
F4 C28 C27 120.5(6)  F4 C28 C29 118.9(6) 
C27 C28 C29 120.5(5)  F5 C29 C24 120.1(5) 
F5 C29 C28 119.3(5)  C24 C29 C28 120.5(5) 
C10 C30 C31 121.8(4)  C10 C30 C35 121.6(4) 
C31 C30 C35 116.6(4)  F6 C31 C30 119.1(4) 
F6 C31 C32 117.9(4)  C30 C31 C32 123.1(4) 
F7 C32 C31 121.7(4)  F7 C32 C33 119.7(4) 
C31 C32 C33 118.6(4)  F8 C33 C32 120.1(5) 
F8 C33 C34 119.6(4)  C32 C33 C34 120.3(4) 
F9 C34 C33 119.4(4)  F9 C34 C35 120.8(4) 
C33 C34 C35 119.8(4)  F10 C35 C30 120.3(4) 
F10 C35 C34 118.0(4)  C30 C35 C34 121.7(4) 





Table S2-4e. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
C37 C36 C41 116.8(4)  F11 C37 C36 119.5(4) 
F11 C37 C38 118.3(4)  C36 C37 C38 122.1(5) 
F12 C38 C37 120.5(4)  F12 C38 C39 120.4(5) 
C37 C38 C39 119.1(4)  F13 C39 C38 119.9(4) 
F13 C39 C40 119.2(4)  C38 C39 C40 120.9(5) 
F14 C40 C39 119.9(4)  F14 C40 C41 120.8(4) 
C39 C40 C41 119.3(4)  F15 C41 C36 119.6(4) 
F15 C41 C40 118.6(4)  C36 C41 C40 121.8(4) 
C20 C42 C43 121.3(4)  C20 C42 C47 122.6(4) 
C43 C42 C47 116.1(4)  F16 C43 C42 120.0(4) 
F16 C43 C44 117.5(4)  C42 C43 C44 122.5(4) 
F17 C44 C43 120.3(4)  F17 C44 C45 120.3(4) 
C43 C44 C45 119.5(5)  F18 C45 C44 120.0(5) 
F18 C45 C46 120.5(5)  C44 C45 C46 119.5(4) 
F19 C46 C45 119.3(4)  F19 C46 C47 120.6(5) 
C45 C46 C47 120.2(5)  F20 C47 C42 120.1(4) 
F20 C47 C46 117.8(5)  C42 C47 C46 122.2(5) 








Table S2-5e. Fragment Analysis 
 
fragment: 1   
 Ag(1) F(1) F(2) F(3) F(4) 
 F(5) F(6) F(7) F(8) F(9) 
 F(10) F(11) F(12) F(13) F(14) 
 F(15) F(16) F(17) F(18) F(19) 
 F(20) N(1) N(2) N(3) N(4) 
 N(5) C(1) C(2) C(3) C(4) 
 C(5) C(6) C(7) C(8) C(9) 
 C(10) C(11) C(12) C(13) C(14) 
 C(15) C(16) C(17) C(18) C(19) 
 C(20) C(21) C(22) C(23) C(24) 
 C(25) C(26) C(27) C(28) C(29) 
 C(30) C(31) C(32) C(33) C(34) 
 C(35) C(36) C(37) C(38) C(39) 
 C(40) C(41) C(42) C(43) C(44) 
 C(45) C(46) C(47) 
 
fragment: 2   
 S(1) O(2) C(48) C(49) 
 
fragment: 3   
 S(2) O(1) C(50) C(51) 
 
fragment: 4   










Figure S2-1f. ORTEP drawing of InOAc(TFPC)·CH2Cl2. Molecule solvent and hydrogen atoms 








Table S2-1f. Atomic coordinates and Biso/Beq 
 
atom    x    y    z  Beq 
In1     0.53975(3)  0.25914(3)  0.86628(2)  1.44(2) 
Cl1     0.3383(2)  0.6852(3)  0.92247(12)  5.07(7) 
Cl2     0.5440(2)  0.7534(2)  0.92955(11)  4.02(5) 
F1      0.6079(4)  0.0162(4)  1.0481(2)  2.54(8) 
F2      0.5705(5) -0.1312(4)  1.1057(3)  4.17(12) 
F3      0.3889(6) -0.2130(4)  1.0891(3)  4.83(13) 
F4      0.2481(4) -0.1467(4)  1.0123(3)  4.00(12) 
F5      0.2893(4) -0.0031(3)  0.9519(3)  3.01(9) 
F6      0.8931(4)  0.0686(4)  0.7961(2)  2.73(9) 
F7      0.9849(4) -0.0539(4)  0.7284(3)  3.57(11) 
F8      0.8821(4) -0.1328(3)  0.6402(2)  2.65(8) 
F9      0.6870(4) -0.0879(3)  0.6164(2)  2.62(9) 
F10     0.5912(4)  0.0294(4)  0.6857(2)  2.91(9) 
F11     0.8540(4)  0.5060(4)  0.8427(2)  2.65(9) 
F12     0.9507(4)  0.6346(4)  0.7860(3)  3.67(11) 
F13     0.8775(5)  0.6961(4)  0.6806(3)  3.76(11) 
F14     0.7033(4)  0.6289(3)  0.6335(2)  2.88(9) 
F15     0.6084(4)  0.4995(3)  0.6897(2)  2.67(9) 
F16     0.6073(3)  0.4288(3)  1.0808(2)  2.36(8) 
F17     0.5799(4)  0.5512(4)  1.1625(2)  3.36(10) 
F18     0.4083(5)  0.6493(4)  1.1611(2)  3.65(11) 
F19     0.2700(4)  0.6279(3)  1.0717(3)  2.83(9) 
F20     0.2981(4)  0.5053(4)  0.9892(2)  2.65(9) 
O1      0.4100(4)  0.2845(4)  0.8129(3)  2.20(9) 
O2      0.4629(5)  0.1861(4)  0.7480(3)  2.75(10) 
N1      0.4735(4)  0.2471(4)  0.9573(3)  1.26(8) 
N2      0.5688(5)  0.3898(4)  0.8865(3)  1.54(10) 
N3      0.6602(4)  0.2695(4)  0.8018(3)  1.41(9) 
N4      0.5751(4)  0.1265(4)  0.8711(3)  1.37(9) 
N5      0.2307(4)  0.2446(4)  1.0458(3)  1.53(9) 
C1      0.4537(5)  0.3139(5)  0.9945(3)  1.29(10) 





Table S2-1f. Atomic coordinates and Biso/Beq (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq 
C3      0.4026(5)  0.1852(5)  1.0448(3)  1.34(11) 
C4      0.4513(6)  0.1704(5)  0.9843(3)  1.47(11) 
C5      0.4761(6)  0.0902(5)  0.9625(3)  1.54(11) 
C6      0.5369(6)  0.0689(4)  0.9117(3)  1.51(11) 
C7      0.5716(6) -0.0140(5)  0.8963(3)  1.85(12) 
C8      0.6276(6) -0.0070(5)  0.8467(3)  1.83(12) 
C9      0.6314(5)  0.0817(5)  0.8300(3)  1.53(12) 
C10     0.6875(6)  0.1164(5)  0.7831(3)  1.63(12) 
C11     0.7016(5)  0.2032(5)  0.7694(3)  1.50(11) 
C12     0.7638(6)  0.2364(5)  0.7226(3)  2.01(12) 
C13     0.7616(6)  0.3229(5)  0.7274(4)  2.25(13) 
C14     0.6968(6)  0.3444(5)  0.7776(3)  1.60(11) 
C15     0.6768(5)  0.4273(5)  0.8006(3)  1.43(11) 
C16     0.6207(5)  0.4469(5)  0.8504(3)  1.41(11) 
C17     0.6134(5)  0.5305(5)  0.8773(3)  1.61(11) 
C18     0.5596(6)  0.5230(5)  0.9288(3)  1.83(12) 
C19     0.5323(6)  0.4353(4)  0.9347(3)  1.41(10) 
C20     0.4765(5)  0.3981(5)  0.9829(3)  1.32(10) 
C21     0.2982(5)  0.3097(5)  1.0701(3)  1.77(12) 
C22     0.2864(6)  0.1634(5)  1.0522(4)  1.92(12) 
C23     0.2043(5)  0.2626(6)  0.9831(3)  2.11(12) 
C24     0.4485(5)  0.0133(5)  0.9995(3)  1.64(11) 
C25     0.5176(6) -0.0236(5)  1.0393(3)  2.06(13) 
C26     0.4989(7) -0.0993(6)  1.0690(4)  2.9(2) 
C27     0.4084(7) -0.1398(6)  1.0592(4)  2.8(2) 
C28     0.3367(7) -0.1066(6)  1.0222(4)  2.8(2) 
C29     0.3582(6) -0.0319(6)  0.9905(4)  2.4(2) 
C30     0.7390(5)  0.0520(5)  0.7428(3)  1.46(11) 
C31     0.8396(6)  0.0305(5)  0.7519(4)  1.98(12) 
C32     0.8866(6) -0.0319(5)  0.7171(4)  2.22(13) 
C33     0.8362(6) -0.0718(5)  0.6733(4)  2.05(13) 





Table S2-1f. Atomic coordinates and Biso/Beq (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq 
C35     0.6892(6)  0.0105(5)  0.6970(3)  1.91(12) 
C36     0.7291(5)  0.4993(5)  0.7682(3)  1.49(11) 
C37     0.8164(6)  0.5357(5)  0.7904(4)  2.01(12) 
C38     0.8664(6)  0.6020(6)  0.7620(4)  2.4(2) 
C39     0.8288(6)  0.6323(5)  0.7086(4)  2.15(13) 
C40     0.7410(6)  0.5985(5)  0.6845(3)  2.09(13) 
C41     0.6918(6)  0.5310(5)  0.7135(3)  1.68(12) 
C42     0.4527(5)  0.4632(4)  1.0321(3)  1.32(10) 
C43     0.5254(6)  0.4779(5)  1.0767(3)  1.86(12) 
C44     0.5095(6)  0.5403(5)  1.1196(4)  2.20(13) 
C45     0.4244(7)  0.5903(5)  1.1186(4)  2.4(2) 
C46     0.3547(6)  0.5779(5)  1.0742(4)  2.12(13) 
C47     0.3688(6)  0.5152(5)  1.0312(4)  1.84(12) 
C48     0.4054(6)  0.2438(5)  0.7628(4)  2.4(2) 
C49     0.3210(7)  0.2740(6)  0.7198(4)  2.9(2) 
C50     0.4383(9)  0.7326(7)  0.8818(5)  4.0(2) 
 




Table Table S2-2f. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
In1    0.0191(3) 0.0126(3) 0.0228(3) -0.0013(2)  0.0047(2) -0.0005(2) 
Cl1    0.052(2) 0.090(3) 0.051(2)  0.005(2)  0.0072(12)  0.018(2) 
Cl2    0.069(2) 0.0243(10) 0.0597(13) -0.0027(13) -0.0116(11)  0.0009(9) 
F1     0.026(3) 0.042(3) 0.028(2) -0.006(3) -0.006(2)  0.007(2) 
F2     0.072(4) 0.047(4) 0.039(3)  0.012(3)  -0.000(3)  0.022(3) 
F3     0.088(5) 0.031(3) 0.065(4) -0.005(4)  0.014(4)  0.023(3) 
F4     0.042(3) 0.028(3) 0.081(4) -0.018(3)  0.022(3)  0.003(3) 
F5     0.027(3) 0.028(3) 0.059(3) -0.006(3) -0.008(3)  0.002(3) 
F6     0.022(2) 0.044(3) 0.038(3)  0.004(2) -0.011(2) -0.014(3) 
F7     0.023(3) 0.045(4) 0.068(4)  0.016(3)  -0.000(3) -0.013(3) 
F8     0.044(3) 0.019(2) 0.037(3)  0.002(2)  0.016(3) -0.007(2) 
F9     0.045(3) 0.029(3) 0.026(2)  -0.001(3) -0.007(2) -0.009(2) 
F10    0.031(3) 0.045(3) 0.034(3)  0.006(3) -0.010(2) -0.013(3) 
F11    0.031(3) 0.040(3) 0.029(2) -0.014(3) -0.008(2)  0.008(2) 
F12    0.045(3) 0.045(3) 0.050(3) -0.030(3)  -0.001(3)  0.008(3) 
F13    0.064(4) 0.034(3) 0.045(3) -0.015(3)  0.012(3)  0.016(3) 
F14    0.056(3) 0.027(3) 0.027(2)  0.008(3)  0.002(3)  0.012(2) 
F15    0.033(3) 0.037(3) 0.031(3) -0.003(3) -0.009(2)  0.006(2) 
F16    0.020(2) 0.034(3) 0.035(3)  0.004(2) -0.007(2) -0.007(2) 
F17    0.053(3) 0.039(3) 0.036(3) -0.003(3) -0.016(3) -0.012(3) 
F18    0.080(4) 0.028(3) 0.030(2)  0.009(3)  0.004(3) -0.009(2) 
F19    0.034(3) 0.021(3) 0.053(3)  0.008(2)  0.009(3) -0.005(2) 
F20    0.023(3) 0.034(3) 0.043(3)  0.007(2) -0.010(2) -0.008(3) 
O1     0.019(3) 0.032(3) 0.032(3)  -0.000(3) -0.004(2)  -0.000(3) 
O2     0.032(3) 0.031(3) 0.042(3)  0.003(3) -0.007(3) -0.007(3) 
N1     0.017(3) 0.009(3) 0.022(3)  -0.000(3)  -0.001(2)  0.004(2) 
N2     0.016(3) 0.022(3) 0.020(3)  -0.001(3) -0.004(3)  0.003(3) 
N3     0.018(3) 0.015(3) 0.021(3)  -0.001(3)  0.002(2)  -0.001(3) 
N4     0.013(3) 0.018(3) 0.021(3) -0.005(2)  0.001(3) -0.004(3) 
N5     0.018(3) 0.016(3) 0.024(3)  0.004(3)  0.003(2)  0.004(3) 
C1     0.007(3) 0.020(4) 0.022(3)  0.003(3) -0.005(3)  0.000(3) 





Table S2-2f. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C3     0.014(3) 0.016(4) 0.020(3)  0.004(3)  0.000(3)  0.004(3) 
C4     0.017(3) 0.017(4) 0.022(3)  0.000(3)  0.001(3)  0.001(3) 
C5     0.021(4) 0.015(4) 0.023(3) -0.004(3) -0.003(3)  0.000(3) 
C6     0.020(3) 0.015(3) 0.022(3) -0.003(3) -0.007(3)  0.002(3) 
C7     0.026(4) 0.017(4) 0.027(4)  0.002(3)  0.004(3)  -0.002(3) 
C8     0.033(4) 0.013(4) 0.024(4)  0.009(3)  0.001(3) -0.005(3) 
C9     0.019(4) 0.017(4) 0.022(4) -0.006(3)  -0.001(3)  0.005(3) 
C10    0.017(3) 0.019(4) 0.025(4)  0.003(3)  -0.000(3) -0.005(3) 
C11    0.020(3) 0.018(4) 0.019(3)  -0.002(3)  0.001(3) -0.003(3) 
C12    0.026(4) 0.028(4) 0.023(3)  0.004(4)  0.012(3)  0.002(3) 
C13    0.029(4) 0.024(4) 0.032(4)  -0.002(4)  0.014(4)  0.003(3) 
C14    0.023(4) 0.015(4) 0.022(3)  -0.002(3)  -0.001(3)  0.004(3) 
C15    0.014(3) 0.019(4) 0.021(3)  -0.000(3)  -0.002(3)  0.004(3) 
C16    0.016(3) 0.011(4) 0.026(4)  0.001(3) -0.006(3)  0.004(3) 
C17    0.020(3) 0.011(3) 0.030(4) -0.003(3)  -0.001(3)  0.003(3) 
C18    0.024(4) 0.017(4) 0.028(4)  0.006(3) -0.005(3) -0.004(3) 
C19    0.018(3) 0.010(3) 0.025(3)  0.005(3) -0.004(3)  -0.002(3) 
C20    0.009(3) 0.021(4) 0.020(3)  -0.001(3) -0.003(3) -0.009(3) 
C21    0.018(4) 0.018(4) 0.031(4)  0.003(3)  0.007(3) -0.007(3) 
C22    0.021(4) 0.018(4) 0.033(4)  0.000(3)  0.010(3)  0.001(3) 
C23    0.017(3) 0.035(5) 0.028(4)  0.001(4)  0.002(3)  0.003(4) 
C24    0.018(4) 0.015(4) 0.029(4)  -0.000(3)  0.006(3)  0.002(3) 
C25    0.030(4) 0.025(4) 0.024(4)  0.002(4)  0.007(3)  0.007(3) 
C26    0.048(5) 0.039(5) 0.024(4)  0.018(5)  0.007(4)  0.010(4) 
C27    0.044(5) 0.023(4) 0.040(4)  0.001(4)  0.022(4)  0.012(4) 
C28    0.034(5) 0.021(4) 0.052(5) -0.011(4)  0.010(4)  -0.003(4) 
C29    0.022(4) 0.026(4) 0.042(5)  -0.003(4)  0.008(4) -0.011(4) 
C30    0.018(3) 0.019(4) 0.018(3)  0.004(3)  0.006(3)  -0.001(3) 
C31    0.022(4) 0.024(4) 0.029(4)  0.001(4) -0.006(3) -0.005(3) 
C32    0.023(4) 0.026(4) 0.035(4)  0.005(4)  0.002(4) -0.005(4) 
C33    0.037(4) 0.012(4) 0.029(4)  0.003(4)  0.011(4)  0.001(3) 





Table S2-2f. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C35    0.017(3) 0.031(4) 0.024(4)  0.000(4)  0.005(3)  0.005(3) 
C36    0.019(4) 0.017(4) 0.020(3)  -0.000(3)  0.004(3)  0.004(3) 
C37    0.023(4) 0.026(4) 0.028(4) -0.003(4)  0.007(3)  0.004(3) 
C38    0.030(4) 0.028(5) 0.033(4) -0.017(4)  0.004(4)  -0.001(4) 
C39    0.035(4) 0.012(4) 0.034(4)  -0.002(4)  0.009(4)  0.007(3) 
C40    0.040(5) 0.022(4) 0.017(3)  0.007(4)  0.004(3)  0.006(3) 
C41    0.025(4) 0.015(4) 0.024(4)  0.003(3)  0.001(3)  0.001(3) 
C42    0.014(3) 0.014(3) 0.022(3) -0.007(3)  0.001(3) -0.005(3) 
C43    0.022(4) 0.020(4) 0.028(4)  0.002(3)  0.002(3)  0.001(3) 
C44    0.033(4) 0.023(4) 0.028(4) -0.005(4)  -0.003(3) -0.006(3) 
C45    0.043(5) 0.015(4) 0.032(4)  0.001(4)  0.008(4) -0.004(3) 
C46    0.026(4) 0.017(4) 0.037(4)  0.002(3)  0.005(4)  0.001(3) 
C47    0.023(4) 0.015(4) 0.033(4) -0.004(3)  -0.002(3) -0.006(3) 
C48    0.035(4) 0.020(4) 0.036(4) -0.012(4) -0.006(4)  0.005(4) 
C49    0.046(5) 0.023(4) 0.039(4)  -0.003(4) -0.012(4)  0.008(4) 
C50    0.068(7) 0.042(6) 0.043(5)  0.001(5)  0.004(5)  0.008(4) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S2-3f. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
In1 O1 2.119(5)  In1 N1 2.218(6)  
In1 N2 2.128(6)  In1 N3 2.146(6)  
In1 N4 2.128(6)  Cl1 C50 1.762(11)  
Cl2 C50 1.782(11)  F1 C25 1.355(9)  
F2 C26 1.345(11)  F3 C27 1.349(11)  
F4 C28 1.342(11)  F5 C29 1.329(10)  
F6 C31 1.351(9)  F7 C32 1.362(9)  
F8 C33 1.349(9)  F9 C34 1.325(9)  
F10 C35 1.346(9)  F11 C37 1.350(9)  
F12 C38 1.334(10)  F13 C39 1.340(9)  
F14 C40 1.329(9)  F15 C41 1.315(9)  
F16 C43 1.325(9)  F17 C44 1.342(9)  
F18 C45 1.340(9)  F19 C46 1.362(9)  
F20 C47 1.330(9)  O1 C48 1.288(10)  
O2 C48 1.224(10)  N1 C1 1.360(9)  
N1 C4 1.375(9)  N2 C16 1.382(9)  
N2 C19 1.376(9)  N3 C11 1.376(9)  
N3 C14 1.379(9)  N4 C6 1.373(9)  
N4 C9 1.373(9)  N5 C21 1.455(9)  
N5 C22 1.473(9)  N5 C23 1.470(9)  
C1 C2 1.522(9)  C1 C20 1.375(10)  
C2 C3 1.551(10)  C2 C21 1.576(10)  
C3 C4 1.512(9)  C3 C22 1.574(10)  
C4 C5 1.384(10)  C5 C6 1.427(10)  
C5 C24 1.503(10)  C6 C7 1.418(10)  
C7 C8 1.333(10)  C8 C9 1.438(10)  
C9 C10 1.391(10)  C10 C11 1.403(10)  
C10 C30 1.512(10)  C11 C12 1.425(10)  
C12 C13 1.358(11)  C13 C14 1.447(10)  
C14 C15 1.418(10)  C15 C16 1.370(9)  
C15 C36 1.505(10)  C16 C17 1.442(10)  





Table S2-3f. Bond lengths (Å) (continued) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
C19 C20 1.427(9)  C20 C42 1.531(9)  
C24 C25 1.397(10)  C24 C29 1.396(11)  
C25 C26 1.378(12)  C26 C27 1.366(13)  
C27 C28 1.356(13)  C28 C29 1.395(12)  
C30 C31 1.380(10)  C30 C35 1.376(10)  
C31 C32 1.392(11)  C32 C33 1.336(11)  
C33 C34 1.399(11)  C34 C35 1.377(11)  
C36 C37 1.374(10)  C36 C41 1.407(10)  
C37 C38 1.382(12)  C38 C39 1.374(11)  
C39 C40 1.379(11)  C40 C41 1.397(11)  
C42 C43 1.400(10)  C42 C47 1.371(10)  
C43 C44 1.381(11)  C44 C45 1.367(12)  
C45 C46 1.363(11)  C46 C47 1.385(11)  







Table S2-4f. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
O1 In1 N1 102.39(19)  O1 In1 N2 94.8(3) 
O1 In1 N3 101.7(2)  O1 In1 N4 112.8(2) 
N1 In1 N2 87.6(2)  N1 In1 N3 155.52(19) 
N1 In1 N4 87.5(2)  N2 In1 N3 86.4(3) 
N2 In1 N4 152.4(2)  N3 In1 N4 86.9(2) 
In1 O1 C48 115.7(5)  In1 N1 C1 124.7(5) 
In1 N1 C4 124.0(5)  C1 N1 C4 111.3(6) 
In1 N2 C16 125.8(5)  In1 N2 C19 126.9(5) 
C16 N2 C19 107.1(6)  In1 N3 C11 126.0(5) 
In1 N3 C14 125.8(5)  C11 N3 C14 107.2(6) 
In1 N4 C6 126.4(5)  In1 N4 C9 125.6(5) 
C6 N4 C9 107.7(6)  C21 N5 C22 105.3(5) 
C21 N5 C23 111.5(6)  C22 N5 C23 112.0(6) 
N1 C1 C2 111.2(6)  N1 C1 C20 125.4(6) 
C2 C1 C20 123.2(6)  C1 C2 C3 102.7(6) 
C1 C2 C21 117.8(6)  C3 C2 C21 103.0(6) 
C2 C3 C4 104.0(6)  C2 C3 C22 105.4(6) 
C4 C3 C22 118.2(6)  N1 C4 C3 110.3(6) 
N1 C4 C5 125.9(6)  C3 C4 C5 123.5(6) 
C4 C5 C6 128.5(7)  C4 C5 C24 118.4(6) 
C6 C5 C24 112.7(6)  N4 C6 C5 125.2(6) 
N4 C6 C7 108.8(6)  C5 C6 C7 125.9(6) 
C6 C7 C8 107.7(7)  C7 C8 C9 108.3(7) 
N4 C9 C8 107.5(6)  N4 C9 C10 126.2(7) 
C8 C9 C10 126.2(7)  C9 C10 C11 127.7(7) 
C9 C10 C30 115.2(6)  C11 C10 C30 117.2(6) 
N3 C11 C10 124.2(6)  N3 C11 C12 109.7(6) 
C10 C11 C12 126.0(7)  C11 C12 C13 107.1(7) 
C12 C13 C14 107.7(7)  N3 C14 C13 108.2(6) 
N3 C14 C15 124.7(6)  C13 C14 C15 127.0(7) 
C14 C15 C16 126.8(7)  C14 C15 C36 115.2(6) 





Table S2-4f. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
N2 C16 C17 108.1(6)  C15 C16 C17 125.2(7) 
C16 C17 C18 108.0(6)  C17 C18 C19 107.0(6) 
N2 C19 C18 109.8(6)  N2 C19 C20 123.9(6) 
C18 C19 C20 126.3(6)  C1 C20 C19 130.2(6) 
C1 C20 C42 117.2(6)  C19 C20 C42 112.0(6) 
N5 C21 C2 107.7(6)  N5 C22 C3 106.6(6) 
C5 C24 C25 121.5(7)  C5 C24 C29 122.1(7) 
C25 C24 C29 115.9(7)  F1 C25 C24 118.2(7) 
F1 C25 C26 118.8(7)  C24 C25 C26 122.9(8) 
F2 C26 C25 119.0(8)  F2 C26 C27 122.4(8) 
C25 C26 C27 118.5(8)  F3 C27 C26 118.7(8) 
F3 C27 C28 119.6(8)  C26 C27 C28 121.7(8) 
F4 C28 C27 121.6(8)  F4 C28 C29 118.9(8) 
C27 C28 C29 119.3(8)  F5 C29 C24 120.1(7) 
F5 C29 C28 118.3(7)  C24 C29 C28 121.6(8) 
C10 C30 C31 120.2(6)  C10 C30 C35 122.9(6) 
C31 C30 C35 116.8(7)  F6 C31 C30 120.0(7) 
F6 C31 C32 119.0(7)  C30 C31 C32 120.9(7) 
F7 C32 C31 119.7(7)  F7 C32 C33 119.3(7) 
C31 C32 C33 121.0(7)  F8 C33 C32 120.6(7) 
F8 C33 C34 119.5(7)  C32 C33 C34 119.9(7) 
F9 C34 C33 119.3(7)  F9 C34 C35 122.4(7) 
C33 C34 C35 118.3(7)  F10 C35 C30 119.4(7) 
F10 C35 C34 117.5(7)  C30 C35 C34 123.1(7) 
C15 C36 C37 121.2(6)  C15 C36 C41 121.4(6) 
C37 C36 C41 117.3(7)  F11 C37 C36 118.4(7) 
F11 C37 C38 118.8(7)  C36 C37 C38 122.8(7) 
F12 C38 C37 119.8(7)  F12 C38 C39 121.1(7) 
C37 C38 C39 119.1(8)  F13 C39 C38 119.3(7) 
F13 C39 C40 120.2(7)  C38 C39 C40 120.5(7) 
F14 C40 C39 120.6(7)  F14 C40 C41 119.6(7) 





Table S2-4f. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
F15 C41 C40 118.9(6)  C36 C41 C40 120.5(7) 
C20 C42 C43 118.7(6)  C20 C42 C47 123.2(6) 
C43 C42 C47 117.6(6)  F16 C43 C42 120.5(6) 
F16 C43 C44 119.0(7)  C42 C43 C44 120.3(7) 
F17 C44 C43 118.6(7)  F17 C44 C45 120.2(7) 
C43 C44 C45 121.2(7)  F18 C45 C44 120.8(7) 
F18 C45 C46 120.4(8)  C44 C45 C46 118.7(7) 
F19 C46 C45 119.9(7)  F19 C46 C47 119.2(7) 
C45 C46 C47 120.9(7)  F20 C47 C42 120.3(7) 
F20 C47 C46 118.5(7)  C42 C47 C46 121.2(7) 
O1 C48 O2 124.8(7)  O1 C48 C49 115.0(7) 







Table S2-5f. Fragment Analysis 
 
fragment: 1   
 In(1) F(1) F(2) F(3) F(4) 
 F(5) F(6) F(7) F(8) F(9) 
 F(10) F(11) F(12) F(13) F(14) 
 F(15) F(16) F(17) F(18) F(19) 
 F(20) O(1) O(2) N(1) N(2) 
 N(3) N(4) N(5) C(1) C(2) 
 C(3) C(4) C(5) C(6) C(7) 
 C(8) C(9) C(10) C(11) C(12) 
 C(13) C(14) C(15) C(16) C(17) 
 C(18) C(19) C(20) C(21) C(22) 
 C(23) C(24) C(25) C(26) C(27) 
 C(28) C(29) C(30) C(31) C(32) 
 C(33) C(34) C(35) C(36) C(37) 
 C(38) C(39) C(40) C(41) C(42) 
 C(43) C(44) C(45) C(46) C(47) 
 C(48) C(49) 
 
fragment: 2   








Figure S2-1g. ORTEP drawing of InOAc(TFPP)·3CH3CN. Molecule solvent and hydrogen 







Table S2-1g. Atomic coordinates and Biso/Beq 
 
atom    x    y    z  Beq 
In1     0.706482(11)  0.108885(5)  0.958419(10)  0.879(4) 
F1      0.45837(10)  0.15709(5)  0.52712(9)  1.57(3) 
F2      0.29946(11)  0.13034(5)  0.34758(9)  1.87(3) 
F3      0.16710(10)  0.04920(5)  0.33139(9)  2.11(3) 
F4      0.19580(11) -0.00612(5)  0.49705(10)  2.08(3) 
F5      0.35511(10)  0.02097(5)  0.67788(9)  1.57(3) 
F6      0.45928(11)  0.29318(5)  0.97137(9)  1.88(3) 
F7      0.32581(11)  0.33764(5)  1.03583(10)  2.27(3) 
F8      0.24787(11)  0.28105(6)  1.14371(11)  2.48(3) 
F9      0.30309(13)  0.17948(6)  1.18345(12)  3.04(3) 
F10     0.43261(13)  0.13384(5)  1.11410(12)  2.69(3) 
F11     1.05226(10)  0.25743(5)  1.17646(9)  1.82(3) 
F12     1.22991(10)  0.28464(5)  1.34407(10)  2.10(3) 
F13     1.28767(10)  0.22870(5)  1.51509(9)  2.15(3) 
F14     1.16130(11)  0.14909(5)  1.51998(9)  2.00(3) 
F15     0.98848(10)  0.11964(5)  1.35228(9)  1.65(3) 
F16     0.94857(11)  0.15469(5)  0.74516(10)  2.04(3) 
F17     1.07689(13)  0.12975(7)  0.65840(12)  3.60(4) 
F18     1.15920(12)  0.03180(8)  0.67957(12)  3.90(4) 
F19     1.11844(12) -0.03937(6)  0.79251(11)  3.02(3) 
F20     0.99430(11) -0.01310(5)  0.88340(10)  2.10(3) 
O1      0.7272(2)  0.02390(6)  0.98397(12)  2.13(3) 
O2      0.62768(13)  0.06083(6)  1.04525(13)  2.23(3) 
N1      0.69815(13)  0.09806(7)  0.80989(12)  1.00(3) 
N2      0.54501(13)  0.14084(7)  0.87387(12)  0.98(3) 
N3      0.72466(13)  0.16900(7)  1.06757(12)  1.00(3) 
N4      0.87771(13)  0.12350(7)  1.00484(12)  0.97(3) 
N5      0.1607(2)  0.20075(12)  0.8963(2)  4.19(6) 
N6      0.5087(2)  0.04330(10)  0.3977(2)  3.43(5) 
N7      0.5833(3)  0.16546(13)  0.3261(3)  5.23(7) 
C1      0.7832(2)  0.08468(8)  0.7909(2)  1.00(3) 





Table S2-1g. Atomic coordinates and Biso/Beq (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq 
C3      0.6333(2)  0.07380(8)  0.6447(2)  1.23(4) 
C4      0.6055(2)  0.09203(8)  0.7220(2)  1.03(3) 
C5      0.5010(2)  0.10352(8)  0.7084(2)  1.03(3) 
C6      0.4729(2)  0.12650(8)  0.7787(2)  1.05(4) 
C7      0.3656(2)  0.14124(8)  0.7616(2)  1.14(4) 
C8      0.3734(2)  0.16436(8)  0.8464(2)  1.14(4) 
C9      0.4867(2)  0.16444(8)  0.9167(2)  0.99(3) 
C10     0.5309(2)  0.18771(8)  1.0116(2)  1.05(3) 
C11     0.6409(2)  0.19140(8)  1.0797(2)  1.00(3) 
C12     0.6844(2)  0.22069(8)  1.1720(2)  1.17(4) 
C13     0.7932(2)  0.21502(8)  1.2140(2)  1.18(4) 
C14     0.8185(2)  0.18251(8)  1.1489(2)  1.02(3) 
C15     0.9230(2)  0.16920(8)  1.1638(2)  1.02(3) 
C16     0.9502(2)  0.14221(8)  1.0962(2)  1.09(4) 
C17     1.0584(2)  0.13339(8)  1.1088(2)  1.24(4) 
C18     1.0502(2)  0.11075(8)  1.0238(2)  1.21(4) 
C19     0.9365(2)  0.10488(8)  0.9583(2)  1.04(3) 
C20     0.8928(2)  0.08656(8)  0.8597(2)  0.99(3) 
C21     0.4112(2)  0.09003(8)  0.6084(2)  1.03(3) 
C22     0.3950(2)  0.11691(8)  0.5222(2)  1.15(4) 
C23     0.3137(2)  0.10321(8)  0.4293(2)  1.33(4) 
C24     0.2469(2)  0.06206(9)  0.4213(2)  1.46(4) 
C25     0.2608(2)  0.03453(9)  0.5056(2)  1.46(4) 
C26     0.3421(2)  0.04862(8)  0.5972(2)  1.15(4) 
C27     0.4532(2)  0.21245(8)  1.0438(2)  1.12(4) 
C28     0.4221(2)  0.26424(8)  1.0245(2)  1.21(4) 
C29     0.3538(2)  0.28784(9)  1.0569(2)  1.39(4) 
C30     0.3148(2)  0.25907(9)  1.1117(2)  1.69(4) 
C31     0.3429(2)  0.20749(9)  1.1317(2)  1.83(4) 
C32     0.4098(2)  0.18469(8)  1.0968(2)  1.55(4) 
C33     1.0156(2)  0.18719(8)  1.2582(2)  1.10(4) 





Table S2-1g. Atomic coordinates and Biso/Beq (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq 
C35     1.1690(2)  0.24438(8)  1.3456(2)  1.50(4) 
C36     1.1974(2)  0.21665(9)  1.4327(2)  1.56(4) 
C37     1.1349(2)  0.17529(9)  1.4345(2)  1.34(4) 
C38     1.0461(2)  0.16081(8)  1.3481(2)  1.19(4) 
C39     0.9700(2)  0.07186(8)  0.8183(2)  1.05(4) 
C40     0.9922(2)  0.10701(9)  0.7598(2)  1.43(4) 
C41     1.0563(2)  0.09428(11)  0.7138(2)  2.16(5) 
C42     1.0980(2)  0.04481(11)  0.7248(2)  2.37(5) 
C43     1.0778(2)  0.00888(10)  0.7826(2)  1.91(4) 
C44     1.0145(2)  0.02262(8)  0.8292(2)  1.38(4) 
C45     0.6692(2)  0.02060(9)  1.0293(2)  1.78(4) 
C46     0.6477(2) -0.03200(9)  1.0624(2)  2.24(5) 
C47     0.0918(2)  0.21876(12)  0.9072(2)  2.75(5) 
C48     0.0033(3)  0.24164(11)  0.9214(2)  2.77(5) 
C49     0.4411(3)  0.04382(10)  0.3186(2)  2.52(5) 
C50     0.3519(3)  0.04433(11)  0.2175(2)  3.69(7) 
C51     0.6408(3)  0.13626(12)  0.3164(2)  3.19(6) 
C52     0.7113(3)  0.10001(10)  0.3019(3)  3.10(6) 
 




Table S2-2g. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
In1    0.00965(7) 0.01493(7) 0.00854(7) -0.00026(6)  0.00381(5) -0.00175(5) 
F1     0.0211(7) 0.0206(7) 0.0176(7) -0.0030(6)  0.0081(6)  0.0021(5) 
F2     0.0278(7) 0.0305(8) 0.0102(6)  0.0053(6)  0.0062(6)  0.0042(6) 
F3     0.0209(7) 0.0356(8) 0.0132(7) -0.0017(6) -0.0020(6) -0.0091(6) 
F4     0.0235(7) 0.0268(8) 0.0269(8) -0.0115(6)  0.0097(6) -0.0077(6) 
F5     0.0217(7) 0.0230(7) 0.0161(6) -0.0023(6)  0.0096(6)  0.0024(5) 
F6     0.0310(8) 0.0245(7) 0.0240(7)  0.0054(6)  0.0195(6)  0.0078(6) 
F7     0.0327(8) 0.0262(8) 0.0264(8)  0.0162(7)  0.0125(7)  0.0021(6) 
F8     0.0241(8) 0.0439(9) 0.0364(8)  0.0005(7)  0.0228(7) -0.0114(7) 
F9     0.0508(10) 0.0370(9) 0.0523(10) -0.0125(8)  0.0451(9) -0.0026(8) 
F10    0.0513(10) 0.0179(7) 0.0514(10) -0.0036(7)  0.0393(9)  -0.0003(7) 
F11    0.0242(7) 0.0236(7) 0.0185(7) -0.0043(6)  0.0068(6)  0.0052(6) 
F12    0.0190(7) 0.0223(7) 0.0343(8) -0.0082(6)  0.0079(6) -0.0068(6) 
F13    0.0149(7) 0.0340(8) 0.0198(7)  0.0013(6) -0.0039(6) -0.0132(6) 
F14    0.0250(7) 0.0384(8) 0.0096(6)  0.0076(6)  0.0050(6)  0.0043(6) 
F15    0.0217(7) 0.0246(7) 0.0172(7) -0.0043(6)  0.0092(6)  0.0029(5) 
F16    0.0281(8) 0.0250(7) 0.0236(7)  0.0025(6)  0.0109(6)  0.0089(6) 
F17    0.0371(9) 0.0780(13) 0.0332(9) -0.0013(9)  0.0257(8)  0.0196(9) 
F18    0.0288(9) 0.096(2) 0.0339(9)  0.0141(9)  0.0235(8) -0.0101(9) 
F19    0.0279(8) 0.0399(9) 0.0395(9)  0.0149(7)  0.0084(7) -0.0164(7) 
F20    0.0293(8) 0.0171(7) 0.0338(8)  0.0027(6)  0.0143(7)  0.0047(6) 
O1     0.0380(10) 0.0215(9) 0.0222(9) -0.0075(8)  0.0142(8)  -0.0004(7) 
O2     0.0246(9) 0.0241(9) 0.0324(10) -0.0014(8)  0.0094(8)  0.0060(8) 
N1     0.0097(8) 0.0177(9) 0.0100(8)  -0.0003(7)  0.0039(7) -0.0019(7) 
N2     0.0105(8) 0.0167(9) 0.0094(8)  -0.0005(7)  0.0039(7) -0.0015(7) 
N3     0.0105(8) 0.0175(9) 0.0092(8) -0.0017(7)  0.0036(7) -0.0023(7) 
N4     0.0108(8) 0.0169(9) 0.0084(8)  0.0005(7)  0.0037(7) -0.0010(7) 
N5     0.0230(12) 0.087(3) 0.048(2) -0.0027(13)  0.0138(12) -0.029(2) 
N6     0.043(2) 0.047(2) 0.038(2)  0.0036(12)  0.0159(12) -0.0111(12) 
N7     0.079(3) 0.069(3) 0.071(3)  0.015(2)  0.051(2)  0.006(2) 
C1     0.0143(10) 0.0137(10) 0.0106(10)  0.0006(8)  0.0058(8) -0.0016(8) 





Table S2-2g. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C3     0.0159(10) 0.0194(11) 0.0100(10)  0.0003(9)  0.0045(8) -0.0022(8) 
C4     0.0133(10) 0.0146(10) 0.0094(10)  -0.0008(8)  0.0033(8)  -0.0002(8) 
C5     0.0133(10) 0.0147(10) 0.0102(10)  0.0012(8)  0.0045(8)  0.0012(8) 
C6     0.0134(10) 0.0135(10) 0.0118(10) -0.0011(8)  0.0045(8)  0.0010(8) 
C7     0.0106(10) 0.0192(11) 0.0115(10)  0.0006(8)  0.0031(8)  -0.0005(8) 
C8     0.0116(10) 0.0180(11) 0.0137(10)  0.0015(8)  0.0056(8)  0.0014(8) 
C9     0.0121(10) 0.0146(10) 0.0112(10)  -0.0001(8)  0.0057(8)  0.0000(8) 
C10    0.0141(10) 0.0146(10) 0.0133(10) -0.0012(8)  0.0079(8)  -0.0006(8) 
C11    0.0157(10) 0.0141(10) 0.0107(10) -0.0017(8)  0.0079(8) -0.0011(8) 
C12    0.0157(10) 0.0177(11) 0.0129(10) -0.0023(9)  0.0081(9) -0.0043(8) 
C13    0.0160(10) 0.0172(11) 0.0111(10) -0.0019(9)  0.0055(8) -0.0024(8) 
C14    0.0137(10) 0.0154(10) 0.0103(10) -0.0015(8)  0.0059(8)  -0.0001(8) 
C15    0.0113(10) 0.0152(10) 0.0110(10) -0.0018(8)  0.0037(8)  0.0015(8) 
C16    0.0135(10) 0.0157(10) 0.0102(10)  -0.0002(8)  0.0035(8)  0.0011(8) 
C17    0.0113(10) 0.0216(11) 0.0124(10)  0.0003(9)  0.0038(8)  0.0006(8) 
C18    0.0103(10) 0.0213(11) 0.0138(10)  0.0013(9)  0.0048(8)  0.0009(9) 
C19    0.0119(10) 0.0144(10) 0.0129(10)  0.0002(8)  0.0053(8)  0.0007(8) 
C20    0.0133(10) 0.0140(10) 0.0115(10)  0.0016(8)  0.0066(8)  0.0012(8) 
C21    0.0102(10) 0.0180(10) 0.0105(10)  0.0032(8)  0.0042(8) -0.0019(8) 
C22    0.0131(10) 0.0157(10) 0.0155(10)  0.0009(8)  0.0070(8) -0.0010(8) 
C23    0.0182(11) 0.0209(11) 0.0107(10)  0.0070(9)  0.0058(9)  0.0013(8) 
C24    0.0148(10) 0.0243(12) 0.0103(10)  0.0023(9)  0.0002(8) -0.0067(9) 
C25    0.0147(11) 0.0209(11) 0.0207(11) -0.0036(9)  0.0086(9) -0.0064(9) 
C26    0.0145(10) 0.0182(11) 0.0125(10)  0.0036(9)  0.0073(8)  0.0008(8) 
C27    0.0112(10) 0.0210(11) 0.0100(10) -0.0028(9)  0.0043(8) -0.0054(8) 
C28    0.0138(10) 0.0215(11) 0.0107(10) -0.0022(9)  0.0054(8)  -0.0007(8) 
C29    0.0145(10) 0.0221(11) 0.0140(10)  0.0015(9)  0.0045(9) -0.0043(9) 
C30    0.0153(11) 0.0316(13) 0.0207(11) -0.0028(10)  0.0112(9) -0.0100(10) 
C31    0.0236(12) 0.0298(13) 0.0251(12) -0.0090(10)  0.0190(10) -0.0059(10) 
C32    0.0219(12) 0.0180(11) 0.0228(12) -0.0049(9)  0.0133(10) -0.0041(9) 
C33    0.0112(10) 0.0192(11) 0.0109(10)  -0.0001(8)  0.0045(8) -0.0027(8) 





Table S2-2g. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C35    0.0149(11) 0.0178(11) 0.0234(12) -0.0029(9)  0.0078(9) -0.0068(9) 
C36    0.0121(10) 0.0262(12) 0.0147(11)  0.0032(9)  0.0004(9) -0.0095(9) 
C37    0.0165(11) 0.0250(12) 0.0090(10)  0.0059(9)  0.0054(9)  -0.0006(8) 
C38    0.0149(10) 0.0186(11) 0.0135(10)  0.0001(9)  0.0078(9) -0.0024(8) 
C39    0.0095(9) 0.0195(11) 0.0097(10) -0.0014(8)  0.0032(8) -0.0039(8) 
C40    0.0159(10) 0.0254(12) 0.0124(10)  0.0020(9)  0.0057(9)  0.0021(9) 
C41    0.0193(12) 0.049(2) 0.0165(12) -0.0025(11)  0.0102(10)  0.0044(11) 
C42    0.0161(12) 0.058(2) 0.0197(12)  0.0032(12)  0.0116(10) -0.0111(12) 
C43    0.0140(11) 0.0315(13) 0.0223(12)  0.0070(10)  0.0036(9) -0.0109(10) 
C44    0.0137(10) 0.0202(11) 0.0152(11)  -0.0001(9)  0.0035(9) -0.0036(9) 
C45    0.0187(12) 0.0236(12) 0.0143(11) -0.0068(10) -0.0026(9)  -0.0004(9) 
C46    0.0297(13) 0.0247(13) 0.0272(13) -0.0052(11)  0.0097(11)  0.0051(10) 
C47    0.0247(13) 0.049(2) 0.029(2) -0.0060(13)  0.0107(12) -0.0153(12) 
C48    0.035(2) 0.039(2) 0.039(2)  0.0042(13)  0.0241(13) -0.0019(13) 
C49    0.045(2) 0.0260(13) 0.034(2) -0.0032(12)  0.025(2) -0.0065(11) 
C50    0.075(3) 0.031(2) 0.031(2) -0.006(2)  0.020(2) -0.0013(12) 
C51    0.043(2) 0.046(2) 0.033(2) -0.005(2)  0.018(2)  0.0026(13) 
C52    0.047(2) 0.029(2) 0.042(2)  0.0001(13)  0.020(2)  0.0060(12) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S2-3g. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
In1 O1 2.2133(16)  In1 O2 2.376(2)  
In1 N1 2.187(2)  In1 N2 2.1771(16)  
In1 N3 2.1776(19)  In1 N4 2.1817(18)  
In1 C45 2.649(3)  F1 C22 1.335(3)  
F2 C23 1.341(3)  F3 C24 1.345(2)  
F4 C25 1.346(3)  F5 C26 1.340(3)  
F6 C28 1.344(3)  F7 C29 1.333(3)  
F8 C30 1.341(4)  F9 C31 1.340(4)  
F10 C32 1.342(3)  F11 C34 1.340(3)  
F12 C35 1.340(3)  F13 C36 1.342(2)  
F14 C37 1.343(3)  F15 C38 1.342(3)  
F16 C40 1.340(3)  F17 C41 1.344(4)  
F18 C42 1.339(4)  F19 C43 1.342(3)  
F20 C44 1.333(3)  O1 C45 1.261(4)  
O2 C45 1.255(3)  N1 C1 1.370(4)  
N1 C4 1.375(2)  N2 C6 1.374(3)  
N2 C9 1.373(4)  N3 C11 1.374(4)  
N3 C14 1.369(3)  N4 C16 1.371(3)  
N4 C19 1.369(4)  N5 C47 1.133(5)  
N6 C49 1.134(4)  N7 C51 1.148(6)  
C1 C2 1.450(3)  C1 C20 1.402(3)  
C2 C3 1.353(3)  C3 C4 1.447(4)  
C4 C5 1.397(4)  C5 C6 1.402(4)  
C5 C21 1.497(3)  C6 C7 1.438(4)  
C7 C8 1.358(4)  C8 C9 1.446(3)  
C9 C10 1.403(3)  C10 C11 1.407(3)  
C10 C27 1.498(4)  C11 C12 1.446(3)  
C12 C13 1.354(3)  C13 C14 1.439(4)  
C14 C15 1.402(4)  C15 C16 1.406(4)  
C15 C33 1.495(3)  C16 C17 1.440(4)  
C17 C18 1.354(4)  C18 C19 1.442(3)  





Table S2-3g. Bond lengths (Å) (continued) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
C21 C22 1.388(3)  C21 C26 1.390(3)  
C22 C23 1.388(3)  C23 C24 1.374(4)  
C24 C25 1.380(4)  C25 C26 1.377(3)  
C27 C28 1.389(3)  C27 C32 1.385(4)  
C28 C29 1.378(4)  C29 C30 1.378(4)  
C30 C31 1.376(4)  C31 C32 1.378(4)  
C33 C34 1.388(4)  C33 C38 1.391(3)  
C34 C35 1.384(3)  C35 C36 1.378(4)  
C36 C37 1.378(4)  C37 C38 1.378(3)  
C39 C40 1.383(4)  C39 C44 1.385(3)  
C40 C41 1.380(5)  C41 C42 1.375(4)  
C42 C43 1.374(4)  C43 C44 1.384(4)  
C45 C46 1.513(4)  C47 C48 1.455(5)  






Table S2-4g. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
O1 In1 O2 56.54(8)  O1 In1 N1 89.65(7) 
O1 In1 N2 119.51(7)  O1 In1 N3 127.43(7) 
O1 In1 N4 94.38(7)  O1 In1 C45 28.28(9) 
O2 In1 N1 131.08(7)  O2 In1 N2 84.97(7) 
O2 In1 N3 83.59(7)  O2 In1 N4 127.69(6) 
O2 In1 C45 28.27(8)  N1 In1 N2 83.21(7) 
N1 In1 N3 141.80(7)  N1 In1 N4 84.52(7) 
N1 In1 C45 111.37(8)  N2 In1 N3 85.06(7) 
N2 In1 N4 143.71(7)  N2 In1 C45 102.90(7) 
N3 In1 N4 83.82(7)  N3 In1 C45 106.65(8) 
N4 In1 C45 113.37(7)  In1 O1 C45 95.43(15) 
In1 O2 C45 88.02(17)  In1 N1 C1 125.38(11) 
In1 N1 C4 126.09(17)  C1 N1 C4 107.11(19) 
In1 N2 C6 125.70(16)  In1 N2 C9 123.96(12) 
C6 N2 C9 107.11(17)  In1 N3 C11 124.90(12) 
In1 N3 C14 126.31(16)  C11 N3 C14 107.30(18) 
In1 N4 C16 125.83(17)  In1 N4 C19 125.67(12) 
C16 N4 C19 106.98(17)  N1 C1 C2 109.12(16) 
N1 C1 C20 125.8(2)  C2 C1 C20 125.0(3) 
C1 C2 C3 107.4(3)  C2 C3 C4 106.91(18) 
N1 C4 C3 109.4(2)  N1 C4 C5 125.3(2) 
C3 C4 C5 125.25(16)  C4 C5 C6 126.38(16) 
C4 C5 C21 116.1(2)  C6 C5 C21 117.54(19) 
N2 C6 C5 124.9(2)  N2 C6 C7 109.2(2) 
C5 C6 C7 125.78(17)  C6 C7 C8 107.50(17) 
C7 C8 C9 106.8(2)  N2 C9 C8 109.31(17) 
N2 C9 C10 125.25(18)  C8 C9 C10 125.3(3) 
C9 C10 C11 127.1(3)  C9 C10 C27 116.94(17) 
C11 C10 C27 115.93(19)  N3 C11 C10 125.37(19) 
N3 C11 C12 109.06(16)  C10 C11 C12 125.5(3) 
C11 C12 C13 106.9(2)  C12 C13 C14 107.60(17) 





Table S2-4g. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
C13 C14 C15 125.28(17)  C14 C15 C16 126.26(16) 
C14 C15 C33 117.6(2)  C16 C15 C33 116.1(2) 
N4 C16 C15 125.2(2)  N4 C16 C17 109.3(2) 
C15 C16 C17 125.27(17)  C16 C17 C18 107.22(16) 
C17 C18 C19 107.0(3)  N4 C19 C18 109.39(18) 
N4 C19 C20 125.08(18)  C18 C19 C20 125.4(3) 
C1 C20 C19 127.0(3)  C1 C20 C39 115.02(18) 
C19 C20 C39 117.67(17)  C5 C21 C22 122.03(19) 
C5 C21 C26 121.16(19)  C22 C21 C26 116.78(16) 
F1 C22 C21 120.19(16)  F1 C22 C23 118.0(2) 
C21 C22 C23 121.8(2)  F2 C23 C22 120.3(2) 
F2 C23 C24 120.01(16)  C22 C23 C24 119.7(2) 
F3 C24 C23 119.8(2)  F3 C24 C25 120.3(2) 
C23 C24 C25 119.95(18)  F4 C25 C24 119.65(17) 
F4 C25 C26 120.8(2)  C24 C25 C26 119.5(3) 
F5 C26 C21 119.18(16)  F5 C26 C25 118.6(2) 
C21 C26 C25 122.3(2)  C10 C27 C28 122.7(3) 
C10 C27 C32 121.26(19)  C28 C27 C32 116.0(3) 
F6 C28 C27 119.2(3)  F6 C28 C29 117.70(19) 
C27 C28 C29 123.1(3)  F7 C29 C28 120.8(3) 
F7 C29 C30 120.4(3)  C28 C29 C30 118.8(3) 
F8 C30 C29 120.0(2)  F8 C30 C31 120.1(3) 
C29 C30 C31 119.9(3)  F9 C31 C30 119.6(3) 
F9 C31 C32 120.4(2)  C30 C31 C32 120.0(3) 
F10 C32 C27 119.2(3)  F10 C32 C31 118.7(3) 
C27 C32 C31 122.1(2)  C15 C33 C34 121.82(19) 
C15 C33 C38 121.7(2)  C34 C33 C38 116.48(16) 
F11 C34 C33 119.53(16)  F11 C34 C35 118.2(2) 
C33 C34 C35 122.2(2)  F12 C35 C34 120.8(2) 
F12 C35 C36 119.82(17)  C34 C35 C36 119.4(2) 
F13 C36 C35 120.3(2)  F13 C36 C37 119.7(2) 





Table S2-4g. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
F14 C37 C38 120.5(2)  C36 C37 C38 119.6(2) 
F15 C38 C33 119.85(16)  F15 C38 C37 117.9(2) 
C33 C38 C37 122.2(2)  C20 C39 C40 119.65(19) 
C20 C39 C44 122.9(2)  C40 C39 C44 117.3(3) 
F16 C40 C39 119.4(3)  F16 C40 C41 118.5(3) 
C39 C40 C41 122.1(3)  F17 C41 C40 120.3(3) 
F17 C41 C42 120.6(3)  C40 C41 C42 119.2(3) 
F18 C42 C41 119.7(3)  F18 C42 C43 119.9(3) 
C41 C42 C43 120.3(3)  F19 C43 C42 119.9(3) 
F19 C43 C44 120.5(3)  C42 C43 C44 119.6(3) 
F20 C44 C39 119.9(3)  F20 C44 C43 118.7(2) 
C39 C44 C43 121.4(3)  In1 C45 O1 56.28(12) 
In1 C45 O2 63.72(14)  In1 C45 C46 175.38(19) 
O1 C45 O2 120.0(3)  O1 C45 C46 120.0(3) 
O2 C45 C46 120.1(3)  N5 C47 C48 179.7(4) 









Table S2-5g. Fragment Analysis 
 
fragment: 1   
 In(1) F(1) F(2) F(3) F(4) 
 F(5) F(6) F(7) F(8) F(9) 
 F(10) F(11) F(12) F(13) F(14) 
 F(15) F(16) F(17) F(18) F(19) 
 F(20) O(1) O(2) N(1) N(2) 
 N(3) N(4) C(1) C(2) C(3) 
 C(4) C(5) C(6) C(7) C(8) 
 C(9) C(10) C(11) C(12) C(13) 
 C(14) C(15) C(16) C(17) C(18) 
 C(19) C(20) C(21) C(22) C(23) 
 C(24) C(25) C(26) C(27) C(28) 
 C(29) C(30) C(31) C(32) C(33) 
 C(34) C(35) C(36) C(37) C(38) 
 C(39) C(40) C(41) C(42) C(43) 
 C(44) C(45) C(46) 
 
fragment: 2   
 N(5) C(47) C(48) 
 
 
fragment: 3   
 N(6) C(49) C(50) 
 
fragment: 4   



















Table S3-1a. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
Zn1     0.0000  0.4471(3)  0.5000  4.91(4)   1/2  
Cl1     0.31324(6)  0.1595(7)  1.0522(2)  7.43(10)   1 
Cl2     0.35938(10) -0.0571(6)  1.1480(2)  8.56(11)   1 
S1     -0.03535(3)  0.5535(3) -0.03218(9)  2.38(4)   1 
S2      0.20468(4)  0.5062(3)  0.55885(9)  2.20(4)   1 
F1     -0.01559(9)  0.1587(7)  0.2076(3)  2.85(8)   1 
F2     -0.02378(10)  0.1997(7)  0.0578(3)  3.22(9)   1 
F3     -0.04416(11)  0.8401(7)  0.0789(3)  3.53(10)   1 
F4     -0.03454(11)  0.7990(7)  0.2286(3)  3.67(10)   1 
F5      0.10844(8)  0.1524(6)  0.4830(3)  2.63(8)   1 
F6      0.16610(8)  0.1763(6)  0.5066(3)  2.68(8)   1 
F7      0.16265(9)  0.8125(6)  0.5694(3)  2.75(8)   1 
F8      0.10521(9)  0.7867(6)  0.5485(3)  2.69(8)   1 
O1     -0.07503(9)  0.8161(7) -0.1538(3)  1.95(8)   1 
O2     -0.03239(10)  0.7585(8) -0.1803(3)  2.43(9)   1 
O3     -0.11861(10)  0.6477(7) -0.2709(3)  1.94(8)   1 
O4     -0.14668(13)  0.8877(8) -0.2513(3)  3.40(12)   1 
O5     -0.15097(9)  0.3543(7) -0.2260(3)  2.14(9)   1 
O6     -0.13946(12)  0.2742(8) -0.3328(3)  2.96(11)   1 
O7     -0.11765(11)  0.1294(7) -0.0080(3)  2.47(10)   1 
O8     -0.12170(12) -0.1844(8) -0.0174(3)  2.77(10)   1 
O9     -0.08360(9)  0.3576(7) -0.0730(3)  1.89(8)   1 
O10     0.24115(10)  0.2131(7)  0.6721(3)  2.10(9)   1 
O11     0.27060(12)  0.2652(9)  0.5955(3)  3.45(12)   1 
O12     0.28007(9)  0.3504(7)  0.8090(3)  2.01(9)   1 
O13     0.26571(11)  0.0961(8)  0.8626(4)  3.37(11)   1 
O14     0.25143(10)  0.6088(7)  0.8893(3)  2.21(9)   1 
O15     0.29874(10)  0.6927(8)  0.9127(3)  2.74(10)   1 
O16     0.17795(10)  0.8856(8)  0.7620(3)  2.61(10)   1 
O17     0.1816(2)  1.1930(10)  0.7520(6)  6.0(2)   1 
O18     0.21262(9)  0.6741(7)  0.6906(3)  1.97(8)   1 





Table S3-1a. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
N2      0.02383(11)  0.4451(9)  0.4211(3)  1.77(10)   1 
C1     -0.0654(2)  0.4565(11)  0.4215(4)  1.99(12)   1 
C2     -0.0858(2)  0.4684(12)  0.3479(4)  2.54(13)   1 
C3     -0.0704(2)  0.4703(11)  0.2964(4)  2.07(12)   1 
C4     -0.0401(2)  0.4598(11)  0.3394(4)  2.09(12)   1 
C5     -0.0165(2)  0.4595(10)  0.3066(4)  1.76(11)   1 
C6      0.01306(13)  0.4515(10)  0.3454(3)  1.67(11)   1 
C7      0.0362(2)  0.4542(11)  0.3100(4)  2.14(12)   1 
C8      0.0618(2)  0.4539(11)  0.3666(4)  2.10(12)   1 
C9      0.0543(2)  0.4492(10)  0.4366(4)  2.03(12)   1 
C10     0.0733(2)  0.4563(11)  0.5091(4)  2.10(12)   1 
C11    -0.02414(13)  0.4778(11)  0.2217(4)  1.88(12)   1 
C12    -0.0220(2)  0.3272(11)  0.1761(4)  2.15(12)   1 
C13    -0.0268(2)  0.3488(11)  0.0988(4)  2.14(13)   1 
C14    -0.03390(13)  0.5212(11)  0.0645(4)  1.95(12)   1 
C15    -0.0371(2)  0.6696(11)  0.1096(4)  2.32(13)   1 
C16    -0.0319(2)  0.6481(11)  0.1871(4)  2.36(13)   1 
C17    -0.07444(13)  0.5511(10) -0.0730(4)  1.74(11)   1 
C18    -0.08102(13)  0.6151(9) -0.1544(4)  1.48(11)   1 
C19    -0.0495(2)  0.8678(11) -0.1686(4)  2.33(13)   1 
C20    -0.0471(2)  1.0738(13) -0.1677(7)  4.2(2)   1 
C21    -0.1129(2)  0.5925(10) -0.1928(4)  1.78(12)   1 
C22    -0.1365(2)  0.7987(11) -0.2931(4)  2.8(2)   1 
C23    -0.1419(3)  0.829(2) -0.3754(5)  4.8(3)   1 
C24    -0.12077(13)  0.3863(9) -0.1892(4)  1.43(11)   1 
C25    -0.1576(2)  0.2932(11) -0.2995(5)  2.8(2)   1 
C26    -0.1888(2)  0.249(2) -0.3280(6)  4.3(2)   1 
C27    -0.11455(13)  0.3381(10) -0.1055(4)  1.73(11)   1 
C28    -0.1223(2)  0.1403(11) -0.0896(4)  2.38(13)   1 
C29    -0.1169(2) -0.0432(13)  0.0213(4)  2.8(2)   1 
C30    -0.1108(3) -0.037(2)  0.1054(4)  4.4(2)   1 





Table S3-1a. Atomic coordinates and Biso/Beq and occupancy (continued) 
 
atom    x    y    z  Beq  occ 
C32     0.1218(2)  0.3205(11)  0.5040(4)  1.96(12)   1 
C33     0.1514(2)  0.3319(11)  0.5163(4)  1.94(12)   1 
C34     0.16630(13)  0.4971(10)  0.5393(4)  1.76(12)   1 
C35     0.1503(2)  0.6493(10)  0.5492(4)  2.05(12)   1 
C36     0.1199(2)  0.6346(11)  0.5370(4)  2.14(12)   1 
C37     0.2135(2)  0.4901(11)  0.6612(4)  2.00(12)   1 
C38     0.2431(2)  0.4043(11)  0.6946(4)  2.36(13)   1 
C39     0.2533(2)  0.1655(13)  0.6148(4)  2.7(2)   1 
C40     0.2419(2) -0.0195(12)  0.5819(4)  2.8(2)   1 
C41     0.2507(2)  0.4114(11)  0.7814(4)  2.08(12)   1 
C42     0.2850(2)  0.1858(13)  0.8467(4)  3.0(2)   1 
C43     0.3158(2)  0.132(2)  0.8629(5)  3.6(2)   1 
C44     0.2477(2)  0.6109(11)  0.8083(4)  2.12(13)   1 
C45     0.2775(2)  0.6541(11)  0.9358(4)  2.50(13)   1 
C46     0.2768(2)  0.659(2)  1.0158(4)  3.7(2)   1 
C47     0.2165(2)  0.6732(11)  0.7711(4)  2.14(13)   1 
C48     0.2093(2)  0.8724(11)  0.7892(5)  2.5(2)   1 
C49     0.1667(2)  1.0543(12)  0.7426(5)  3.0(2)   1 
C50     0.1348(2)  1.0491(13)  0.7084(5)  3.6(2)   1 
C51     0.0038(4) -0.047(2)  0.4600(9)  7.4(4)   1 
C52     0.0348(3) -0.052(2)  0.4631(9)  7.6(4)   1 
C53     0.0390(3) -0.053(2)  0.3822(7)  6.1(3)   1 
C54     0.3424(2)  0.006(2)  1.0560(6)  4.8(2)   1 
 




Table S3-2a. Anisotropic displacement parameters 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
Zn1    0.0521(9) 0.096(2) 0.0368(8)  0.0000  0.0094(7)  0.0000 
Cl1    0.064(2) 0.154(4) 0.063(2)  0.034(2)  0.016(2) -0.016(2) 
Cl2    0.163(4) 0.097(3) 0.053(2)  0.024(3)  0.008(2)  0.020(2) 
S1     0.0182(8) 0.0568(13) 0.0141(8) -0.0010(8)  0.0019(6)  0.0020(8) 
S2     0.0236(8) 0.0425(12) 0.0168(8) -0.0021(8)  0.0046(6)  0.0011(8) 
F1     0.049(3) 0.032(3) 0.027(3)  0.011(2)  0.011(2)  0.007(2) 
F2     0.057(3) 0.043(3) 0.023(2)  0.008(3)  0.012(2) -0.006(2) 
F3     0.071(4) 0.038(3) 0.022(2)  0.003(3)  0.007(2)  0.007(2) 
F4     0.078(4) 0.038(3) 0.021(2)  0.001(3)  0.009(3)  0.003(2) 
F5     0.026(2) 0.030(3) 0.042(3)  -0.000(2)  0.005(2) -0.004(2) 
F6     0.031(3) 0.035(3) 0.035(3)  0.007(2)  0.007(2) -0.005(2) 
F7     0.035(3) 0.034(3) 0.032(3) -0.009(2)  0.003(2) -0.003(2) 
F8     0.030(2) 0.029(3) 0.042(3)  0.004(2)  0.008(2) -0.004(2) 
O1     0.021(3) 0.029(3) 0.026(3) -0.005(2)  0.009(2) -0.004(3) 
O2     0.028(3) 0.036(3) 0.030(3)  -0.001(3)  0.012(3)  -0.002(3) 
O3     0.034(3) 0.024(3) 0.012(2)  0.004(2)  -0.001(2)  0.004(2) 
O4     0.060(4) 0.042(4) 0.026(3)  0.022(3)  0.011(3)  0.000(3) 
O5     0.021(3) 0.033(3) 0.024(3) -0.005(2)  0.001(2)  -0.001(3) 
O6     0.052(4) 0.034(4) 0.022(3) -0.009(3)  0.003(3) -0.006(3) 
O7     0.053(4) 0.026(3) 0.020(3)  -0.001(3)  0.017(3)  0.003(3) 
O8     0.049(4) 0.031(3) 0.028(3)  0.000(3)  0.015(3)  0.008(3) 
O9     0.023(3) 0.030(3) 0.017(3) -0.003(2)  0.003(2)  0.005(2) 
O10    0.029(3) 0.030(3) 0.021(3)  0.001(2)  0.008(2)  -0.001(2) 
O11    0.042(3) 0.058(4) 0.038(3) -0.012(3)  0.023(3) -0.007(3) 
O12    0.017(3) 0.033(3) 0.025(3)  0.002(2)  0.004(2)  0.002(3) 
O13    0.030(3) 0.046(4) 0.051(4)  0.006(3)  0.009(3)  0.014(3) 
O14    0.028(3) 0.040(3) 0.015(3) -0.005(3)  0.003(2) -0.003(2) 
O15    0.029(3) 0.040(4) 0.030(3) -0.003(3)  0.000(3)  0.002(3) 
O16    0.028(3) 0.035(3) 0.032(3)  0.002(3)  0.002(3)  0.004(3) 
O17    0.056(5) 0.041(4) 0.146(8)  0.011(4)  0.055(5)  0.016(5) 
O18    0.027(3) 0.032(3) 0.013(2)  0.002(3)  0.001(2)  -0.002(2) 





Table S3-2a. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
N2     0.021(3) 0.029(4) 0.017(3)  -0.001(3)  0.005(2)  0.002(3) 
C1     0.030(4) 0.028(4) 0.016(3)  0.000(3)  0.003(3)  -0.002(3) 
C2     0.023(4) 0.046(5) 0.025(4)  -0.000(4)  0.002(3) -0.005(4) 
C3     0.027(4) 0.035(4) 0.013(3)  -0.000(3)  -0.000(3)  -0.003(3) 
C4     0.026(4) 0.035(4) 0.018(3)  0.002(3)  0.005(3)  0.007(4) 
C5     0.027(4) 0.020(4) 0.019(3) -0.008(3)  0.007(3)  0.001(3) 
C6     0.024(4) 0.029(4) 0.010(3)  0.001(3)  0.003(3)  -0.000(3) 
C7     0.024(4) 0.037(5) 0.019(3)  -0.002(4)  0.002(3) -0.005(4) 
C8     0.026(4) 0.037(5) 0.018(3)  -0.001(4)  0.007(3)  0.009(4) 
C9     0.031(4) 0.025(4) 0.019(3)  0.001(3)  0.003(3)  -0.002(3) 
C10    0.025(4) 0.033(4) 0.024(4)  0.000(3)  0.009(3)  0.003(4) 
C11    0.021(3) 0.032(4) 0.017(3) -0.005(3)  0.002(3) -0.005(3) 
C12    0.021(4) 0.036(5) 0.022(4)  0.000(3)  0.002(3)  0.002(4) 
C13    0.019(4) 0.033(4) 0.025(4)  0.000(3)  -0.000(3) -0.006(4) 
C14    0.022(4) 0.040(5) 0.011(3) -0.003(3)  0.004(3)  0.003(3) 
C15    0.030(4) 0.033(5) 0.022(4) -0.006(4)  0.001(3)  0.000(4) 
C16    0.029(4) 0.037(5) 0.022(4)  -0.002(4)  0.004(3) -0.007(4) 
C17    0.022(4) 0.030(4) 0.010(3)  0.002(3) -0.003(3)  0.004(3) 
C18    0.021(4) 0.018(4) 0.017(3) -0.004(3)  0.004(3) -0.006(3) 
C19    0.032(4) 0.030(4) 0.028(4) -0.007(4)  0.011(3) -0.007(4) 
C20    0.037(5) 0.045(6) 0.089(8) -0.023(4)  0.036(5) -0.019(6) 
C21    0.019(4) 0.030(4) 0.015(3)  0.002(3)  -0.001(3)  0.002(3) 
C22    0.045(5) 0.028(5) 0.021(4) -0.009(4) -0.009(4)  0.006(4) 
C23    0.107(9) 0.048(6) 0.024(4)  0.029(6)  0.008(5)  0.014(4) 
C24    0.013(3) 0.021(4) 0.017(3) -0.004(3)  -0.002(3)  -0.002(3) 
C25    0.039(5) 0.028(5) 0.030(4)  0.002(4) -0.005(4)  -0.001(4) 
C26    0.047(5) 0.055(6) 0.049(6)  0.002(5) -0.010(5) -0.011(5) 
C27    0.019(3) 0.030(4) 0.017(3)  0.004(3)  0.005(3) -0.005(3) 
C28    0.043(5) 0.029(4) 0.018(4)  0.001(4)  0.008(3)  0.007(3) 
C29    0.043(5) 0.041(5) 0.029(4)  -0.002(4)  0.020(4)  0.004(4) 
C30    0.094(7) 0.055(6) 0.016(4)  0.000(6)  0.011(4)  0.014(4) 





Table S3-2a. Anisotropic displacement parameters (continued) 
 
atom   U11   U22   U33   U12   U13   U23 
C32    0.021(4) 0.034(4) 0.018(3)  -0.001(3)  0.001(3)  0.001(3) 
C33    0.027(4) 0.031(4) 0.015(3)  0.008(3)  0.005(3)  0.007(3) 
C34    0.016(3) 0.030(4) 0.019(3) -0.007(3)  0.003(3)  0.001(3) 
C35    0.038(4) 0.023(4) 0.014(3) -0.005(4)  0.004(3)  0.002(3) 
C36    0.029(4) 0.029(4) 0.022(4)  0.008(3)  0.004(3)  0.007(3) 
C37    0.023(4) 0.033(4) 0.016(3)  -0.002(3)  -0.001(3)  0.005(3) 
C38    0.025(4) 0.037(5) 0.026(4)  -0.001(3)  0.005(3)  0.004(4) 
C39    0.032(4) 0.050(5) 0.018(4)  0.011(4)  0.002(3) -0.004(4) 
C40    0.041(4) 0.044(5) 0.024(4) -0.008(4)  0.011(3) -0.009(4) 
C41    0.025(4) 0.034(4) 0.018(4)  0.004(3)  0.001(3) -0.006(3) 
C42    0.027(4) 0.059(6) 0.027(4) -0.006(4)  0.007(3) -0.009(4) 
C43    0.022(4) 0.065(7) 0.047(5)  0.009(4)  0.004(4)  0.005(5) 
C44    0.024(4) 0.034(5) 0.022(4)  -0.003(3)  0.007(3)  0.004(3) 
C45    0.027(4) 0.031(4) 0.033(4)  0.006(4)  0.002(3)  0.011(4) 
C46    0.048(5) 0.065(7) 0.022(4) -0.005(5) -0.004(4)  0.003(4) 
C47    0.025(4) 0.038(5) 0.020(4) -0.005(4)  0.008(3) -0.005(4) 
C48    0.031(4) 0.029(5) 0.035(4)  -0.000(4)  0.008(4)  0.000(4) 
C49    0.050(5) 0.033(5) 0.044(5)  0.011(4)  0.032(4)  0.012(4) 
C50    0.047(5) 0.048(6) 0.041(5)  0.025(5)  0.011(4)  0.008(4) 
C51    0.121(12) 0.046(7) 0.135(13)  0.008(8)  0.070(10)  0.012(8) 
C52    0.084(9) 0.059(8) 0.130(13)  0.013(7)  0.003(8)  0.005(9) 
C53    0.106(10) 0.038(6) 0.089(9)  -0.000(6)  0.029(8)  0.006(6) 
C54    0.058(6) 0.066(7) 0.061(6) -0.005(6)  0.021(5)  -0.004(6) 
 
 
The general temperature factor expression: exp(-2π2(a*2U11h2 + b*2U22k2 + c*2U33l2 + 




Table S3-3a. Bond lengths (Å) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
Zn1 N1 2.042(5)  Zn1 N11 2.042(5)  
Zn1 N2 2.073(6)  Zn1 N21 2.073(6)  
Cl1 C54 1.766(12)  Cl2 C54 1.724(11)  
S1 C14 1.775(7)  S1 C17 1.814(6)  
S2 C34 1.771(7)  S2 C37 1.817(7)  
F1 C12 1.341(9)  F2 C13 1.340(9)  
F3 C15 1.353(9)  F4 C16 1.352(9)  
F5 C32 1.372(9)  F6 C33 1.357(9)  
F7 C35 1.321(9)  F8 C36 1.348(9)  
O1 C18 1.472(8)  O1 C19 1.370(10)  
O2 C19 1.196(10)  O3 C21 1.443(8)  
O3 C22 1.373(9)  O4 C22 1.201(11)  
O5 C24 1.436(7)  O5 C25 1.373(9)  
O6 C25 1.196(11)  O7 C28 1.458(9)  
O7 C29 1.349(10)  O8 C29 1.224(10)  
O9 C17 1.458(9)  O9 C27 1.443(7)  
O10 C38 1.430(9)  O10 C39 1.378(10)  
O11 C39 1.216(11)  O12 C41 1.425(8)  
O12 C42 1.359(10)  O13 C42 1.223(11)  
O14 C44 1.450(9)  O14 C45 1.346(8)  
O15 C45 1.232(10)  O16 C48 1.449(9)  
O16 C49 1.335(10)  O17 C49 1.209(11)  
O18 C37 1.433(9)  O18 C47 1.440(8)  
N1 C1 1.350(9)  N1 C4 1.372(9)  
N2 C6 1.348(8)  N2 C9 1.405(9)  
C1 C2 1.438(9)  C1 C101 1.422(10)  
C2 C3 1.347(11)  C3 C4 1.450(9)  
C4 C5 1.417(11)  C5 C6 1.400(9)  
C5 C11 1.507(9)  C6 C7 1.426(10)  
C7 C8 1.375(8)  C8 C9 1.429(10)  
C9 C10 1.394(9)  C10 C31 1.510(10)  





Table S3-3a. Bond lengths (Å) (continued) 
 
atom atom distance  atom atom distance 
C12 C13 1.384(10)  C13 C14 1.390(11)  
C14 C15 1.384(11)  C15 C16 1.386(10)  
C17 C18 1.514(9)  C18 C21 1.505(9)  
C19 C20 1.485(12)  C21 C24 1.534(10)  
C22 C23 1.479(11)  C24 C27 1.525(9)  
C25 C26 1.477(12)  C27 C28 1.517(11)  
C29 C30 1.494(11)  C31 C32 1.377(11)  
C31 C36 1.378(10)  C32 C33 1.375(10)  
C33 C34 1.390(10)  C34 C35 1.375(11)  
C35 C36 1.410(10)  C37 C38 1.510(10)  
C38 C41 1.537(10)  C39 C40 1.501(12)  
C41 C44 1.536(11)  C42 C43 1.472(11)  
C44 C47 1.529(10)  C45 C46 1.480(12)  
C47 C48 1.530(11)  C49 C50 1.484(12)  
C51 C511 1.61(3)  C51 C52 1.46(3)  










Table S3-4a. Bond angles (o) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
N1 Zn1 N11 177.3(3)  N1 Zn1 N2 90.6(2) 
N1 Zn1 N21 89.4(2)  N11 Zn1 N2 89.4(2) 
N11 Zn1 N21 90.6(2)  N2 Zn1 N21 179.2(3) 
C14 S1 C17 99.7(3)  C34 S2 C37 98.3(4) 
C18 O1 C19 116.5(6)  C21 O3 C22 116.5(6) 
C24 O5 C25 116.5(6)  C28 O7 C29 116.1(6) 
C17 O9 C27 111.5(5)  C38 O10 C39 116.9(6) 
C41 O12 C42 117.7(6)  C44 O14 C45 118.9(6) 
C48 O16 C49 117.0(6)  C37 O18 C47 111.9(5) 
Zn1 N1 C1 128.3(5)  Zn1 N1 C4 125.6(5) 
C1 N1 C4 106.1(5)  Zn1 N2 C6 126.5(5) 
Zn1 N2 C9 126.5(4)  C6 N2 C9 107.0(6) 
N1 C1 C2 110.3(6)  N1 C1 C101 125.1(6) 
C2 C1 C101 124.5(7)  C1 C2 C3 107.6(6) 
C2 C3 C4 105.7(6)  N1 C4 C3 110.2(6) 
N1 C4 C5 125.7(6)  C3 C4 C5 124.1(6) 
C4 C5 C6 126.4(6)  C4 C5 C11 116.4(6) 
C6 C5 C11 117.2(6)  N2 C6 C5 125.2(7) 
N2 C6 C7 110.2(5)  C5 C6 C7 124.6(6) 
C6 C7 C8 107.3(6)  C7 C8 C9 106.8(6) 
N2 C9 C8 108.7(5)  N2 C9 C10 124.2(7) 
C8 C9 C10 127.0(7)  C11 C10 C9 126.5(7) 
C11 C10 C31 115.6(5)  C9 C10 C31 117.8(7) 
C5 C11 C12 121.3(7)  C5 C11 C16 120.8(7) 
C12 C11 C16 117.8(6)  F1 C12 C11 119.2(6) 
F1 C12 C13 120.0(7)  C11 C12 C13 120.9(7) 
F2 C13 C12 118.2(7)  F2 C13 C14 120.6(7) 
C12 C13 C14 121.1(7)  S1 C14 C13 120.5(6) 
S1 C14 C15 121.2(6)  C13 C14 C15 118.0(7) 
F3 C15 C14 120.2(6)  F3 C15 C16 119.0(7) 
C14 C15 C16 120.7(7)  F4 C16 C11 120.3(6) 





Table S3-4a. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
S1 C17 O9 106.5(4)  S1 C17 C18 108.6(5) 
O9 C17 C18 107.9(5)  O1 C18 C17 107.7(5) 
O1 C18 C21 106.2(5)  C17 C18 C21 110.0(6) 
O1 C19 O2 123.2(7)  O1 C19 C20 109.8(7) 
O2 C19 C20 127.0(8)  O3 C21 C18 109.2(6) 
O3 C21 C24 109.0(5)  C18 C21 C24 108.2(5) 
O3 C22 O4 124.0(7)  O3 C22 C23 109.9(8) 
O4 C22 C23 126.2(8)  O5 C24 C21 111.1(5) 
O5 C24 C27 109.4(6)  C21 C24 C27 106.2(5) 
O5 C25 O6 122.4(7)  O5 C25 C26 110.9(8) 
O6 C25 C26 126.6(8)  O9 C27 C24 106.9(6) 
O9 C27 C28 106.8(6)  C24 C27 C28 114.6(6) 
O7 C28 C27 105.7(6)  O7 C29 O8 123.3(7) 
O7 C29 C30 111.3(8)  O8 C29 C30 125.3(8) 
C10 C31 C32 123.3(7)  C10 C31 C36 120.0(7) 
C32 C31 C36 116.7(7)  F5 C32 C31 119.2(6) 
F5 C32 C33 118.5(7)  C31 C32 C33 122.2(7) 
F6 C33 C32 118.4(7)  F6 C33 C34 120.3(6) 
C32 C33 C34 121.3(7)  S2 C34 C33 120.6(6) 
S2 C34 C35 121.8(6)  C33 C34 C35 117.6(6) 
F7 C35 C34 121.4(7)  F7 C35 C36 118.3(7) 
C34 C35 C36 120.3(7)  F8 C36 C31 120.0(7) 
F8 C36 C35 118.2(7)  C31 C36 C35 121.8(7) 
S2 C37 O18 108.0(5)  S2 C37 C38 112.0(6) 
O18 C37 C38 110.2(5)  O10 C38 C37 107.2(6) 
O10 C38 C41 108.1(6)  C37 C38 C41 109.9(7) 
O10 C39 O11 122.6(8)  O10 C39 C40 110.1(7) 
O11 C39 C40 127.3(8)  O12 C41 C38 106.9(6) 
O12 C41 C44 110.0(5)  C38 C41 C44 110.4(6) 
O12 C42 O13 123.0(7)  O12 C42 C43 110.7(8) 
O13 C42 C43 126.3(9)  O14 C44 C41 108.9(6) 





Table S3-4a. Bond angles (o) (continued) 
 
atom atom atom angle  atom atom atom angle 
O14 C45 O15 122.9(7)  O14 C45 C46 111.6(7) 
O15 C45 C46 125.5(7)  O18 C47 C44 107.3(6) 
O18 C47 C48 104.2(6)  C44 C47 C48 115.1(6) 
O16 C48 C47 104.9(6)  O16 C49 O17 122.2(8) 
O16 C49 C50 112.5(7)  O17 C49 C50 125.3(8) 
C511 C51 C52 116.3(12)  C51 C52 C53 110.8(12) 












Table S3-5a. Fragment Analysis 
 
fragment: 1   
 Zn(1) S(1) S(2) F(1) F(2) 
 F(3) F(4) F(5) F(6) F(7) 
 F(8) O(1) O(2) O(3) O(4) 
 O(5) O(6) O(7) O(8) O(9) 
 O(10) O(11) O(12) O(13) O(14) 
 O(15) O(16) O(17) O(18) N(1) 
 N(2) C(1) C(2) C(3) C(4) 
 C(5) C(6) C(7) C(8) C(9) 
 C(10) C(11) C(12) C(13) C(14) 
 C(15) C(16) C(17) C(18) C(19) 
 C(20) C(21) C(22) C(23) C(24) 
 C(25) C(26) C(27) C(28) C(29) 
 C(30) C(31) C(32) C(33) C(34) 
 C(35) C(36) C(37) C(38) C(39) 
 C(40) C(41) C(42) C(43) C(44) 
 C(45) C(46) C(47) C(48) C(49) 
 C(50) 
 
fragment: 2   
 Cl(1) Cl(2) C(54) 
 
fragment: 3   
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